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® Photostabile UV-Filter enthaltende kosmetische und pharmazeutische Zubereitungen 
® Verwendung von Verbindungen der Formel I 
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in der die C-C Doppelbindung in der E oder Z (Configura- 
tion vortiegt und die Variablen folgende Bedeutung ha- 
ben: 

R 1 COOR 5 , COR 5 , CONR 5 R 6 , CN, 0=S(-R s )=0, 0=S<-OR 5 )= 
O. R 7 0-P(-OR 8 )=0; 

R COOR, COR 6 , CONR 5 R 6 , CN, 0=S{-R 6 )=0, 0=S(-OR 6 )= 
O. R 7 0-P(-OR 8 )=0; 

?r Wasserstoff, einen gegebenenfalls substituierten ali- 
phatischen, cycloaliphatischen, araliphatischen oder aro- 
matischen Rest mit jeweits bis zu 18 C-Atomen; 
R 4 einen gegebenenfalls substituierten aromatischen 
oder heteroaromatischen Rest mit 5 bis 12 Ringatomen; 
R s bis 

R 8 unabhangig voneinander Wasserstoff, einen offenket- 
tigen oder verzweigten aliphatischen, araliphatischen, cy- 
cloaliphatischen oder gegebenenfalls substituierten aro- 
matischen Rest mit jeweils bis zu 18 C-Atomen, 
wobei die Variablen R 3 bis R 8 untereinander, jeweils zu- 
sammen mit den Kohlenstoffatomen, an die sie gebun- 
den sind, gemeinsam einen 5- bis 6-Ring bilden kdnnen, 
der gegebenenfalls weiter anelliert sein kann, als UV-Fil- 
ter in kosmetischen und pharmazeutischen Zubereitun- 
gen zum Schutz der menschlichen Haut oder menschli- 
cher Haare gegen Sonnenstrahlen, allein oder zusammen 
mit an sich fur kosmetische und pharmazeutische Zube- 
reitungen bekannten, im UV-Bereich absorbierenden Ver- 
bindungen. 
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Beschreibung 

Die Erfindung betrifft die Verwendung von Enaminderivaten als photostabile UV-Filter in kosmetischen und pharma- 
zeutischen Zubereitungen zum Schutz der menschlicben Epidermis oder menschliche Haare gegen UV-Strahlung, spe- 
5 ziell im Bereich von 320 bis 400 nm. 

Die in kosineuschen und pharmazeulischen Zubereiiungen eingeselzlen Lichlschulziiiiltel baben die Aufgabe, schadi- 
gcndc Einflussc dcs Sonncnlichts auf die menschliche Haut zu verhindem odcr zumindesi in ihrcn Auswirkungcn zu rc- 
duzieren. Daneben dienen diese LichtschutzmiUel aber auch dem Schutz weiterer inhaltsstorfe vor Zerstorung oder Ab- 
bau durch UV-Strahlung. Tn haarkosmetischen Formulierungen soli eine Schartigung der Keratinfaser durch UV-Slrahlen 
10 verminderl werden. 

Das an die Erdoberflache gelangende Sonnenlicht hat einen Anteil an UV-B- (280 bis 320 nm) und an T JV-A-Strahlung 
(> 320 nm), welche sich direkt an den Bereich des sicbtbaren Lichtes anschlieBen. Der EmfluJB auf die menschliche Haut 
macht sich besonders bei der UV-B-Strahlung durch Sonnenbrand bemerkbar. Dementsprechend bietet die Industrie eine 
groBere Zahl von Substanzen an, welche die UV-B-S Iran lung absorbieren und darnit den Sonnenbrand verhindem. 

15 Nun haben dennalologiscbe Unlersuchungen gezeigl, dafi auch die UV-A-Slrahlung durchaus Haulschadigungen und 
AUcrgicn hervorrufen kann, indem bcispiclswcisc das Keratin odcr Elastin geschadigt wird. Hicrdurch werden Elastizitat 
und Wasserspeicherverniogen der Haut reduziert, d. h. die Haut wird weniger geschmeidig und neigt zur Faltenbildung. 
Die auffallend hohe Hautkrebshaufigkeit in Gegenden starker Sonneneinstrahlung zeigt, daB offenbar auch SchSdigun- 
gen der Erb information en in den Zellen durch Sonnenlicht, speziell durch UV-A-Strahlung, hervorgerufen werden. All 

2» diese Erkenntnisse lassen daher die Entwicklung effizienter Filtersubstanzen fiir den UV-A-Bereich notwendig erschei- 
nen. 

Es bestebt ein wachsender Bedarf an Lichtschutzmitteln fiir kosmetische und pharmazeutische Zubereitungen, die vor 
all em als UV-A-Filter dienen konnen und deren Absorptionsmaxima deshalb im Bereich von ca. 320 bis 380 nm liegen 
solllen. Urn mil einer moglichsl geringen Einsalzmenge die gewunschle Wirkung zu erzielen, sollten derartige Lichl- 
25 schutzmittel zusatzlich eine hoch spezifische Extinktion aufweisen. AuBerdem miissen Lichtschutzmittel fur kosmeti- 
sche Praparate noch eine Vielzahl weiterer Antbrderungen erfiillen, beispielsweise gute Loslichkeit in kosmetischen 
Olcn, hohc Stabihtat der mit ihncn hcrgcstcUtcn Emulsioncn, toxikologischc Unbcdcnklichkcit sowic geringen Eigcngo- 
ruch und geringe Eigenfarbung. 

Eine weitere Anforderung, o^r Lichtschutzmittel genUgen mussen, ist eine ausreichende PhotostabilitaL Dies ist aher 
30 mit den bisher verfugbaren UV-A absorbierenden Lichtschutzmitteln nicht oder nur unzureichend gewahrleistet. 

In der franzosischen Patentschrift Nr. 2 440 933 wird das 4-(l,l-Dimethylethyl)-4'-methoxydibenzoylmethan als UV- 
A-Filter beschrieben. Es wird vorgeschlagen, diesen speziellen UV-A-Filter, der von der Firma GIVAUDAN unter der 
Bezeichnung "PAR-SOL 1789" verkauft wird, mit verschiedenen UV-B-Filtem zu kombinieren, um die gesamten UV- 
Strahlen mit einer Wellenlange von 280 bis 380 nm zu absorbieren. 
35 Dieser UV-A-Filter isl jedoch, wenn er allein oder in Kombination mil UV-B-Fillem verwendel wird, pbolochemisch 
nicht bestandig genug, um einen anhaltcndcn Schutz der Haut wahrend cincs langcrcn Sonnenbadcs zu gcwahrlcistcn, 
was wiederholte Anwendungen in regelmaBigen und kurzen Abstanden erfordert, wenn man einen wirksamen Schutz der 
Haut gegen die gesamten UV-Strahlen erzielen mochte. 

Deshalb sollen gemaB EP 0514491 die nicht ausreichend photostabilen UV-A-Filter durch den Zusatz von 2-Cyan- 
40 3,3-diphenylacrylsaureestem stabilisiert werden, die selbst im UV-B-Bereich als Filter dienen. 

Weiterhin wurde gemaB EP 251 398 schon vorgeschlagen, UV-A- und UV-B-Strahlung absorbierende Chromophore 
durch ein Bindeglied in einem Molekul zu vereinen. Dies hat den Nachteil, daB einerseits keine freie Kombination von 
UV-A- und UV-B-Filtem in der kosmetischen Zubereitung mehr moglich ist und daB Schwierigkeiten bei der chemi- 
se hen Verknupfung der Chromophore nur bestimmle Kombinalionen zulassen. 
45 Es bestand daher die Aufgabe, Lichtschutzmittel fiir kosmetische und pharmazeutische Zwecke vorzuschlagen, die im 
UV-A-Bereich init hoher Extinktion absorbieren, die photostabil sind, eine geringe Eigenfarbe d. h. eine scharfe Banden- 
su-ukur aufweisc und jc nach Substitucnt in Ol odcr Wasscr loslich sind. 

Diese Aufgabe wurde erfindungs gemaB gelost durch Verwendung von Verbindungen der Fbrmel I 




I 



in der die C=C Doppelbindung in der E oder Z Konfiguration vorliegt die \fcriablen folgende Bedeutung haben: 
55 R l COOR 5 , COR 5 , CONR5R 6 , CN, 0=S(-R 5 )=0, 0=S(-OR 5 )=0, R 7 0-P(-OR 8 )=0; 
R 2 COOR 6 , COR 6 , CONRSR 6 CN, 0=S(-R 6 )=0, 0=S(-OR 6 )=0, R?0-P (-OR«)=0; 

R 3 Wasserstoff, einen gegebenenfalls substituierten aliphatischen, cycloaliphatischen, araliphatischen oder aromatischen 
Rest mit jeweils bis zu 18 C-Atomen; 

R 4 einen gegebenenfalls substituierten aromatischen oder heteroaromatischen Rest mit 5 bis 12 Ringatomen; 
60 R 5 bis R 8 unabhangig voneinander Wasserstoff, einen offenkettigen oder verzweigten aliphatischen, araliphatischen, cy- 
cloaliphatischen oder gegebenenfalls substituierten aromatischen Rest mit jeweils bis zu 18 C-Atomen, 
wobei die Variablen R 3 bis R 8 untereinander, jeweils zusammen mit den Kohlenstoffatomen, an die sie gebunden sind, 
gemeinsam einen 5- oder 6- Ring bilden konnen, der gegebenenfalls weiter anelliert sein kann, 

als UV-Filler, insbesondere UV-A-Filler, in kosmetischen und phannazeulischen Zubereitungen zum Schutz der inensch- 
65 lichen Haut odcr mcnschlichcr Haarc gegen Sonncnstrahlcn, allein odcr zusammen mit an sich fur kosmetische und phar- 
mazeutische Zubereitungen bekannten, im UV-Bereich absorbierenden Verbindungen. 

Dabei sind solche Verbindungen der Formel T bevorzugt, in der R 3 fiir Wasserstoff, R 1 fiir CN, COOR 5 und COR 5 und 
R 2 fur CN, COOR 6 und COR 6 stehen, wobei R 5 und R 6 voneinander unabhangig offenkettige oder verzweigte aliphati- 



2 



20 



^DE 197 12 033 A 1 

schc oder gegebenenfalls substituierte^romalische Restc mil bis zu 8 C-Atoracn bedeuten. 

Besonders bevorzugt ist die Verwendung von Verbindungen der Formel I, in der R 3 fur Wasserstoff, R l fur CN, 
COOR 5 und COR 5 und R 2 fiir CN, COOR^ und COR 6 stehen, wobci R 5 und R 6 voncinander unabhangig offenkettige 
oder verzweigie aliphaiische oder gegebenenfalls substituierte, aromatische Reste mil bis zu 8 C-Atomen bedeuten und 
R 4 fur einen gegebenenfalls subsiituierten aromalischen oder heteroaromatischen Resi mit bis zu 10 C-Atomen im Ring, 5 
insbesondere einen subsiituierten Phenyl-, Thienyl-, Furyl-, Pyridyl-, Indolyl- oder Naphlhylenresl und besonders bevor- 
zugt fur cincn gegebenenfalls subsiituierten Phenyl- oder Thicnylrcst stent. 

Als Substituenten kommen sowohl lipophile als auch hydrophile Substituenten nut z. B. bis zu 20 C-Atomen in Be- 
tracht.. T ,ipophile d. h. die Olloslichkeil der Verbindungen der Forniel T veretarkende Reste sind z, B. aliphatische oder cy- 
cloaliphatische Reste insbesondere Alkylreste mit 1 bis 18 C-Atomen, Alkoxy-, Mono- und Dialkylamino-, Alkoxycar- 10 
bonyl-, Mono- und Dialkylaminocarbonyl-, Mono- und Dialkylaminosulfonylreste, ferner Cyan-, Nitro-, Brom-, (3ilor-, 
Iod- oder Fluorsubstituenten. 

Hydrophile d. h. die Wasserloslichkeit der Verbindungen der Formel I ermoglichende Reste sind z. B. Carboxy- und 
Sulfoxyreste und insbesondere deren Salze rait beliebigen physiologisch vertraglichen Kationen, wie die Alkalisalze 
oder wie die Trialkylaimiioniuiiisalze, wie Tri-(hydroxyalkyl)-auuiioniunisalze oder die 2-Methylpropan- l-ol-2-amnio- 15 
niumsalzc. Fcmcr kommen Alkylammoniumrcstc mit beliebigen physiologisch vertraglichen Anioncn in Bctracht. 

Als Alkoxyreste kommen solche mit 1 bis 12 C-Atomen, vorzugsweise mit 1 bis 8 C-Atomen in Betracht. 

Beispielsweise sind zu nennen: 
methoxy 
n-propoxy- 
n-butoxy- 
2-methylpropoxy- 
1 , 1 -dimethylpropoxy- 
hexoxy- 

heptoxy- 25 

2- etbylnexoxy- 
isopropoxy- 
1-methylpropoxy- 
n-pentoxy- 

3- methylbutoxy- 30 
2,2-dimethylpropoxy- 

1 -methyl- 1 -ethylpropoxy- 
octoxy-. 

. Als Mono- oder Dialkylaminoreste kommen z. B. solche in Betracht, die Alkylreste mit 1 bis 8 C-Atomen enthalten, 
wie Melhyl-, n-Propyl-, n-Bulyl-, 2-Melhylpropyl-, 1,1-Dimethylpropyl-, Hexyl-, Heplyl-, 2-Ethylhexyl-, Isopropyl-, 1- 35 
Mcihylpropyl-, n-Pcntyl-, 3-Mcthylbutyl-, 2,2-Dimcthyl propyl-, 1-McthyM-cthylpropyl- und Octyl in Bctracht. Dicsc 
Reste sind gleichennaUen in den Mono- und Dialkylaminocarbonyl- und Sulfonylresten enthalten. 

Alkoxycarbonylreste sind z. B. Ester, die die oben genannten Alkoxyreste oder Reste von hoheren Alkoholen z. B. mit 
bis zu 20 C-Atomen, wie iso-Cis-Alkohol, enthalten. 

Die Erfindung beuifft auch die neuen Verbindungen der Formel II *o 

^CH 3 



NH CO C— CH 3 1 1 

^CH 3 
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in der die C=C Doppclbindung in der E oder Z Konfiguralion vorlicgt und in der R 4 cincn Phcnylrcst bedcutet, der gego- 
benenfalls durch einen oder mehrere Alkyl-, Alkoxy-, AlkylaminocarbonyK AlkoxycarbonyK mit jeweils bis zu 20 C- 
Atomen oder Cyan- oder Carboxyreste oder durch wasserloslich machende Reste ausgewShlt aus der Gruppe bestehend 
aus Carboxylat-, Sulfonat- oder Alkylammoniumresten subsutuiert ist. Solche Reste sind z. B. Alkalicarboxylat oder 50 
(Zart)onyloxy-tri-(hydroxyethyl)ammonium- oder Sulfonyloxy-o4-(hy6^xyemyl)arnmoniunireste. 
Weiterhin betrifft die Erfindung die neuen Verbindungen der Formel m, 

H ^.COCH 3 

^ C=C \ c III 55 

R 4 NH COR5 

in der die C=C Doppelbindung in der E oder 7. Konfiguralion vorliegt und in der R 4 einen Phenylrest bedeutet, der gege- 
benenfalls durch einen oder mehrere Alkoxyreste mit bis zu 20 C-Atomen oder Alkoxycarbonylreste mit 4 bis zu 20 C- 
Atomen, sowie durch wasserloslich machende vSubstituenten, ausgewahll aus der Gruppe bestehend aus Carboxylat-, 60 
Sulfonat- oder Alkylammoniumresten, substituiert ist und R 5 eine offenkettige, verzweigte oder cyclische Alkyl-, Al- 
koxy- oder Alkoxyalkylgruppe mit jeweils bis zu 18 C-Atomen oder eine Aryloxy gruppe bedeutet. 

Beispielhaft sind in der folgenden Tabelle 1 die bevorzugten erfindungsgema^Ben verbindungen der Formel HI ge- 
nannL 

65 
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Tabelle 1 




X 


R 5 


n 


Position 


C3H70CO 


CH 3 


1 


para 


C3H70CO 


CH 3 


1 


meta 


C3H70CO 


CH 3 


1 


ortho 


C3H70CO 


CH 3 


2 


ortho/para 


C 4 H 9 OCO 


CH 3 


1 


para 


C4H9OCO 


CH 3 


1 


meta 


C4H9OCO 


CH 3 


1 


ortho 


C4H9OCO 


CH 3 


2 


ortho/para 


C5H11OCO 


CH 3 


1 


para 


C 5 H u OCO 


CH 3 


1 


meta 


C 5 H n OCO 


CH 3 


1 


ortho 


C 5 HnOCO 


CH 3 


2 


ortho/para 


C 6 Hi 3 OCO 


CH 3 


1 


para 


C 6 Hi 3 OCO 


CH3 


1 


meta 


C 6 Hi 3 OCO 


CH 3 


1 


ortho j 


C 6 Hi 3 OCO 


CH 3 


2 


ortho/para 


C8H17OCO 


CH 3 


1 


para 


C 8 Hi 7 OCO 


CH 3 


1 


meta 


C 8 Hi 7 OCO 


CH 3 


1 


ortho 


C 8 H 17 OCO 


CH 3 


2 


ortho/para 


C12H25OCO 


CH 3 


1 


para 
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x 


R5 






C12H250CO 


CH 3 


1 


meta 


C12H250CO 


CH 3 


1 


ortho 


C12H250CO 


CH 3 


2 


ortho/para 


C13H270CO 


CH 3 


1 


para 


C13H270CO 


CH 3 


1 


meta 


C 13 H 27 OCO 


CH 3 


1 


ortho 


C 13 H 27 OCO 


CH 3 


2 


ortho/para 


C14H29OCO 


CH3 


1 


para 


C14H29OCO 


CH3 


1 


meta 


C14H290CO 


CHi 


1 


ortho 


CiaHoqOCO 


CHl 


2 


ortho /para 


C15H310CO 


CHq 


1 


para 


Ci cH^i OCO 


CH3 


1 


meta 


Ci cHnOCO 


CH 3 


1 


ortho 


Ci c;H^lOCO 


CH3 


2 


ortho / nara 

VJX POLL Ci 


Ci «Ht»OCO 


CH3 


1 


para 


^*X O J J v^^* v> 




1 


meta 


Ci «H-*^OCO 




x 


ortho 


CifiH-»qOCO "I 

Id Jo vww 


CH 3 


2 


nrf" hf) / Tlt\ 


C17H35OCO 


CH3 


x 


para 


Ci ^H-^OCO 


CH 3 


x 


meta 


Ci *7H-»c;OCO 


CH3 


x 


ortho 


CnH-JtOCO 


V113 


2 1 


w X / yal CL 


Ci oH^-jOCO 


v— £13 


1 

■X 


TPi a -r* a 
JLJGIX CL 


p, 0 n,-npn 


v_rl3 




meta 


\-18"3 7 v-A— *J 


L-ri 3 


-L 


ortho 


P* « ti-, - nnn 
v»X 8 **3 7 


v-ri 3 




or cno/par a 






-1 

X 


para 




<~2«5 s 




illCSU-Cl 


C-»H*»OCO 




x 


e~\ -r" ^ Vl O 
UL L.1XU 


C1H70CO 


C-Hc 


2 


ortho /nara 1 

VaJX / pal CL 


C4H90CO 


v -2**5 


x 


para 


C4H90CO 


CoHc i 


x 


meta 


C4H9OCO 




x 


ortho 


C4H90CO 




2 


ortho/para 


CsHnOCO 




x 


para 


C5H11OCO 


C2H5 


x 


meta 


C5H11OCO 




x 


ortho 


C5H11OCO 




2 


ortho/para 


C6H13OCO 




x 


para 


C 6 H 13 OCO 




X 


meta 


C 6 Hi 3 OCO j 




x 


ortho 


CeHi 3 oco 




2 | 


ortho/Dara 


C8H17OCO 


C 2 H 5 


X 


oar a 


C 8 H 17 OCO 


C2H5 


1 


meta 


C 8 Hi 7 OCO 


C 2 H S 


1 


ortho 


C 8 H 17 OCO 


C2H5 


2 


ortho/para 


C12H25OCO | 


C 2 H S 


1 


para 


C12H25OCO j 


C 2 H 5 


1 


meta 


C 12 H 25 OCO 


C 3 H S 


1 


ortho 



10 



15 



20 



25 



30 



35 



40 



45 



50 



55 



60 
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X 


— 5"5 


n j 


?os it ion 




fi li r\ri r\ 


PnHc 1 


2 < 


^rl*ho/oai*a 






*-2"5 




D3XS. 




C13H27UCU 


P.U e 


1 1 






i—i rt Ann 




X 




10 


tt _ of"* r\ 
^-13«27 u ^- u 


j 

<-2 rt 5 


£» 










\ 






t-14**29*- M -' U 






rn© t si 






v -2 n 5 




ortho 


I 

15 


1 4 n>2 9 uv- v 




2 


oirtlio/Dara i 




_ tt r\r*r\ 


^2 W 5 








n tt nin /"v 

C15H3 i<JCU 




1 

X 


me l. ci 




C15H31OCO 


C2H5 


X 


OX" ttio 


21) 


C15H31OCO 


<-*2 H 5 


0 


^ Y»f" VlO / t-|£*Y"J4 
Ui L.ilvi / pal CL 




CI6H33OCO 


C2K5 


1 T 

X 


psra 




CI6H33OCO 


n TT _ 


X 


rciG 1 3. 




C16H330CO 


^*» TT _ 


1 
X 


ox ttio 


25 


C16H330CO 


C2H5 


z 


Ox ciio/ para 




CX7H3 50CO 


C2H5 


1 


pax a. 




C17H35OCO 


C 2 H 5 


1 
X 


ens ta. 




C17H35OCO 


C2H5 


"1 1 

X 


ox* tlio 


30 


C17H35OCO 


C2H5 


0 


ortho/ para 




C18H37OCO 


C2H5 


1 
X 


paira 




C18H37OCO 


C2H5 


X 


meta 




C18H37OCO 


C 2 H 5 


1 


orfch.0 


35 


C18H37OCO 


C 2 H 5 


2 


ortho/para 




C3H7OCO 


C3H7 


1 


paxa 




C3H7OCO 


C3H7 


1 


meta 




C3H7OCO 


C3H7 


X 


ortho 


40 


C3H7OCO 


C3H7 


2 


ortho/para 




C4H9OCO 


C3H7 


1 


paxa 




C4H9OCO 


C3H7 


1 


meta 




C4H9OCO 


C3H7 


X 


ortno 


45 


C4H9OCO 


C3H7 


2 


ortno/ para 




C5H11OCO 


C3H7 


X 


paxa 




C5H11OCO 


C3H7 


X 


meta 






/-» ^ TT 


1 

X 


rt>*T*Vlrt 

UI L.UU 


50 


C5HIIOCO 


<-3**7 




nrf hn / na t~ s 
OI bQU/ yaid 




C6H13OCO 


_ 1_T_ 
C3H7 


1 
X 


para 




n TT f*\f*^ 
C.6H13OCO 


C3H7 


X 


meta 




/-% TT /*Y^/"\ 

CgHi30C0 


/"* TT 
C3H7 


i 1 
X 


or trio 


c c 

JJ 


C6H130CO 


C3H.7 


z. 


Oi UilU/ pax d 






U3H7 


X 


pai a. 




e* tt _ npn 
U8H.17UCU 


\-3ti7 


X 


mo f* a 
LUC V— CL 




P_tt. „nnn 


*-3 n 7 


1 

X 


or trio 


60 


\-» 8 **• 1 7 


u 3 n 7 


2 


or tho /para 




C12H25OCO 


C 3 Hi 


1 


para 




C12H25OCO 


C3H7 


1 


meta 




C12H25OCO 


C3H7 


1 


ortho 


65 


C12H25OCO 


C 3 H 7 


2 


ortho/para 




C13H27OCO 


C3H7 


1 


paxa 



6 
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X 




11 


Position 


^* 1 3 "2 7 U^*' 


^3*17 


X 




rusts 


1 3 **2 7 


L.3H7 


x 


Or tho 


C-13H270C*0 


C3H7 


0 


ortho/para 




C3H7 


1 


para 


C14H29CK- 0 


C3H7 


-1 1 
X 


met a 


C14H29OCO 


C3H7 


1 
X 


oirtho 


CI4H29OCO 


C3H7 


z 


ortho/para 


C15H31OCO 


C3H7 


1 


para 


C15H31OCO 


|>-t TT 

C 3 H7 


X 


met a 


Cl5H3lOCO 


C3H7 


1 


ortho 


C15H31OCO 


C3H7 


2 


or tho/paxa 


TT ^\^"» ^\ 
CI6H33OCO 


C3H7 


1 


para 


C16H33OCO 


C3H7 


1 


met a 


C16H33OCO 


C3H7 


<• 
1 


ortho 


C16H33OCO 


C3H7 


2 


ortho/para 


C17H35OCO 


C3H7 


1 


para 


C17H35OCO 


C3H7 


1 


meta 


C 17 H 35 OCO 


C3H7 


1 


ortho 


C17H35OCO 


C3H7 


2 


ortho/para 


C18H37OCO 


C3H7 


1 


para 


C18H37OCO 


C3H7 


1 


meta 


C18H37OCO 


C3H7 


1 


ortho 


C18H37OCO 


C3H7 


2 


ortho/para I 


C3H7OCO 


C4H9 


1 


para 


C 3 H 7 OCO 


C4H9 


1 


meta 


C3H7OCO 


C4H9 


1 


ortho 


C3H7OCO 


C4H9 


2 


ortho/para 


C4H9OCO 


C4H9 


1 


para 


C4H9OCO 


C4H9 


1 


meta 


C4H9OCO 


C4H9 


1 


ortho 


C4H9OCO 1 


C4H9 


2 


ortho/para 


C 5 HnOCO i 


C4H9 


1 


para 


C5H11OCO | 


C4H9 


1 


meta 


C5H11OCO | 


C4H9 f 


1 


ortho 


C5H11OCO 


C4H9 


2 


ortho/para 


C 6 Hi 3 OCO 


C4H9 


1 


para 


C6H13OCO 


C4H9 


1 


meta 


C6H13OCO 


C4H9 


1 


ortho 


C6H13OCO 


C4H9 | 


2 


ortho/para 


f% T T ^\ 

CaHi7(X20 


C4H9 ! 


X 


para 


C8H17OCO 


C4H9 


X 


meta 


£^ TT /"*\ /^v 
C8HI7OCO 


C4H9 


1 


ortho 


V-8H170CO 


C4H9 


z 


ortho/para 


c 12 H 2SO co 


C4H9 


X 


para 


v-12 w 25*- N -*-' 


\-4tt9 


1 

X 


UlCLd 


C12H25OCO 


C4H9 


1 


ortho 


C12H25OCO 


C4H9 


2 


ortho/para 


C13H27OCO 


C4H9 


1 


para 


C13H27OCO 


C4H9 


1 


meta 


C13H27OCO 


C4H9 


1 


ortho j 



10 



15 



20 



25 



30 



35 



40 



45 



50 



55 



60 



65 
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R 3 I 


1 


}{-\ Q1 t"1 ATI E 


5 ( 






2 |c 


Drtho/para J 


i 


W.14H29OCO 1 


V-4M9 | 


1 1 1 


Dara 1 

3* ****** I 




C14H29OCO j 


L.4H9 1 


1 |i 


neta { 




Cl4H290CO j 


^4*19 | 


1 1 < 


Drtho 1 


10 


C14H29OCO | 


^4 rt 9 | 


2 I < 


ortho/Dara 1 




TT 1 I 
Cl5H3lOCO 1 


^4^9 S 


1 r 


para j 




Cl5H3lOCO 1 


C4H.9 | 


1 1 


ineta 1 




C15H31OCO J 


U4H9 j 


i i 

■i. 1 


ortho 1 


15 


C15H31OCO f 


C4H9 j 


9 f 


ortho /oara 




C16H33OCO 


C4H9 j 


1 1 


na 1 




C16H33OCO 


TT f 

C4H9 j 


1 


mo f- A 1 




C16H33OCO ~T 


/-I TT | 
C4H9 | 


l I 


nrfhn 1 


20 


C16H33OCO 


C4H9 j 


1 


nrhhn/nara 1 




C17H35OCO 


C4H9 I 


1 1 
X | 


nara S 
LyoLXd | 




C17H35OCO ; 


C4H9 


i il 
L 


mot a 1 




C17H35OCO | 


C4H9 j 




OZ"ttlO | 


25 


C17H35OCO j 


C4H9 , 


2 1 


V 4— V% j^V # O T* S 1 

ortno/para s 




C18H37OCO j 


C4H9 f 


x ! 


pax* a j 




C18H37OCO | 


C4H9 | 


1 | 


met a 1 




C 18 H370CO j 


C4H9 | 


1 | 


orttio | 


30 


C18H37OCO 


C4H9 i 


2 i 


ortno/para j 




C3H7OCO 


C5HH { 


■1 i 

1 I 


para J 




C3H7OCO 


C5H11 5 


1 


meta 




C3H7OCO 


C5H11 


1 


ortho | 


35 


C3H7OCO 


C5H11 


2 


ortno/para i 




C4H9OCO 


C5H11 * 


1 


para 1 




C4H9OCO 


C5H11 


1 


, meta | 




C4H9OCO 


C5H11 


1 


| ortho 1 


40 


C4H9OCO 


I C5H11 


2 


1 ortho/para J 




C5H11OCO 


! CsHn 


1 x 


1 para 1 




c 5 HnOCO 


1 C5H11 


1 x 


| meta 1 




C 5 HnOCO 


1 C5H11 


1 x 


| ortho | 


45 


C5H110CO 


C5H11 


1 2 


j orcno/para | 




C 6 Hi 3 OCO 


1 C5H11 


1 1 
1 X 


1 para | 




C 6 Hi 3 OCO 


1 C5H11 


I 1 
1 


1 meta 




C 6 Hi 3 OCO 


i C5H11 


I 


| ortho | 


50 


C € Hi 3 OCO 


l C5H11 


1 ^ 


1 Arf*hn/nara ! 
| urtiiu/ pai-Q 




C 8 Hi 7 OCO 


1 C5H3.1 


1 


1 nara 1 




C8H17OCO 


1 C5H11 


1 T 

1 X 


1 mo f- a 1 




C 8 Hi 7 OCO 


i C5H11 


1 


I f~% Y" t~ Vi O 1 


55 


C 8 Hi 7 OCO 


| C5H11 


1 ^ 


| UI 1.1XV// tr » 1 




C12H25OCO 


1 C5H11 


1 X 


1 T^ A 1 




C12H25OCO 


5 C5H11 


1 X 


1 moh 7\ \ 

| l LIC COL 


60 


Ci2H2sCx:o 


i! TT 

1 C5HH 


1 X 


1 nrt*Hrt 1 


v-i2 t *25^ v *^' 


1 C*Hn 


1 2 


1 ortho/para | 




C 13 H 27 OCO 


> CsHn 


1 


tpara 1 




C13H27OCO 


C5H11 


1 


Imeta J 


65 


C13H27OCO 


C5H11 


i 1 


1 ortho 


C13H27OCO 


i C 5 Hn 


\ 2 


1 ortho/para j 




C14H29OCO 


1 C5H11 


1 1 


|para I 



8 
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X 




n 


Position 


C14H290CO 


C5H11 


1 


meta 


C14H290CO 


C5H11 


1 


ortho 


C14H290CO 


C5H11 


2 


ortho/para 


Ci 5 H 31 OCO 


C5H11 


1 


para 


C15H31OCO 


C 5 Hn 


1 


meta 


C15H31OCO 


C 5 Hn 


1 


ortho 


C15H31OCO 


C5H11 


2 


ortho/para 


C 16 H 33 OCO 


C5H11 


1 


para 


Ci 6 H 33 OCO 


C5H11 


1 I 


meta 


C16H33OCO 


C5H11 


1 


ortho 


C16H33OCO 


C5H11 


2 


ortho/para 


C17H35OCO 


C5H11 


1 


para j 


C17H35OCO 


C5H11 


1 


meta 1 


C17H35OCO 


C5H11 


1 


ortho 


C17H35OCO 


C5H11 


2 


ortho/para 


Ci 8 H 37 OCO 


C5H11 


1 


para 


C18H37OCO 


C5H11 


1 


meta 


C18H37OCO 


C5H11 


1 


ortho 


C 18 H 37 OCO 


C5H11 


2 


ortho/para 


C3H7OCO 


C 6 Hi3 


1 


para 


C3H7OCO 


C € Hi3 


1 


meta 


C3H7OCO 


C 6 Hi3 


1 


ortho 


c 3 h 7 oco 


C 6 Hi3 


2 


ortho/para 


C4H90CO 


C 6 Hi3 I 


1 


para 


C4H90CO 


C 6 Hi3 


1 


meta 


C4H90CO 


C 6 Hi3 


1 


ortho 


C4H90CO 


C € Hi3 


2 


ortho/para 


C5H110CO 


[ C 6 Hi3 


1 


para 


C5H110CO 


C 6 Hi3 


1 


meta 


C5H110CO 


C6H13 


1 


ortho 


C 5 HnOCO 


C 6 Hi3 


2 


ortho/para 


C 6 H 13 OCO 


C 6 Hi3 


1 


para 


C 6 Hi 3 OCO 


C 6 Hi3 


1 


meta ! 


C 6 H 13 OCO 


C 6 Hi3 


1 


ortho 


C 6 Hi 3 OCO 


C 6 Hl3 


2 


ortho/para 


c 8 Hi 7 oco 


C 6 Hi3 


1 


para 


C 8 Hi 7 OCO 


C 6 Hi3 


1 


meta 


C 8 H 17 OCO 


C6H13 


1 


ortho 


C 8 Hi 7 OCO 


C 6 Hi3 


2 


ortho/para 


C12H25OCO 


C 6 Hi3 


1 


para 


Ci 2 h 2 sCx:o 


C 6 Hi3 


1 


meta 


C12H250CO 


i C 6 H 13 


1 


ortho 


C12H250CO 


C6H13 


2 


ortho/para 


C13H270CO 


C 6 Hi3 


1 


para 


C13H270CO 


C 6 Hi3 


1 


meta 


C13H270CO 


C 6 Hi3 


1 


ortno 


C13H270CO 


C 6 Hi3 


2 


ortho/para 


C14H290CO 


C 6 H 13 


1 


para 


C14H290CO 


C 6 Hi3 


1 


meta 


C14H290CO 


C 6 H 13 


1 


ortho 



9 
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X 


R 5 


n 1 


Position 


C14H290CO 


C6H13 


2 < 


0 r tno / p ar a 


C15H330CO 


C6H13 


1 


para 


C15H310CO 


C6H13 


1 


cneta 


C15H310CO 


C6H13 


1 


ortho 


C15H31OCO ! 


C6H13 


2 


ortno/para * 


C16H33OCO 


CeHi3 


<* 
1 


para 


C16H33OCO 


C 6 Hi3 




met a 


C16H33OCO 


C 6 Hi3 


1 


ortho 


C 16 H 33 OCO 


C 6 Hi3 


2 


ortho/para 


C17H350CO 


C 6 Hi3 


1 


para 


C17H35OC0 


C 6 Hi3 


1 


raeta 


Ci 7 H 35 OCO 


C 6 Hi3 | 


1 


ortho 


C17H35OCO 


C 6 Hi3 


2 


ortho/para 


C18H37OCO 


C 6 Hi3 i 


1 j 


para 


C18H37OCO 


C 6 Hi3 


1 ! 


met a 


C18H37OCO 


C 6 Hi3 


1 


ortho 


C 18 H 37 OCO 


C 6 Hi3 


2 


ortho/para 


C3H7OCO 


CH3O 


1 


para 


C3H7OCO 


CH3O 


1 


met a 


C3H7OCO 


CH3O 


1 


ortho 


C3H7OCO 


CH3O 


2 


ortho/para 


C4H9OCO 


CH3O 


1 


para 


C4H9OCO 


CH3O 


1 


meta 


C4H9OCO 


CH3O 


1 


ortho 


C4H9OCO 


CH3O 


2 


ortho/para 


C5H11OCO 


CH3O 


1 


para 


C5H11OCO 


CH 3 0 


1 


meta 


c 5 HnCx:o 


CH3O 


1 


ortho 


C5H110CO 


CH3O 


2 ~^ 


ortho/para 


C 6 Hi 3 OCO 


CH3O 


1 1 


para 


C 6 Hi 3 OCO 


CH3O 


1 


meta 


C 6 Hi 3 OCO 


CH3O 


1 


ortho 


C 6 Hi 3 OCO 


CH3O 


2 


ortho/para 


C 8 Hi 7 OCO 


CH3O 


1 


para 


C 8 Hi 7 OCO 


CH3O 


1 


meta 


C 8 Hi 7 OCO 


CH3O 


1 


ortho 


C 8 Hi 7 OCO 


CH3O' 


2 


ortho/para 


C12H25OCO 


CH3O 


1 


para 


C12H25OCO 


CH3O 


1 


meta 


C12H25OCO 


CH3O 


1 


ortho 


C12H25OCO 


CH3O 


2 


ortho/para 


C13H27OCO 


CH3O 


1 


para 


C13H27OCO 


CH3O 


1 


meta 


C13H27OCO 


CH3O 


1 


ortho 


C13H27OCO 


CH3O 




UXTlXIU / pal a. 


C14H29OCO 


CH3O 


1 


para 


C14H29OCO 


CH3O 


1 


meta 


C14H29OCO 


CH3O 


1 


ortho 


C14H29OCO 


CH3O 


2 


ortho/para 


C15H31OCO 


CH3O 


1 


para 



10 



"rS- 
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Position 



IC15H31OCO 



CH3O 



meta 



IC15H31OCO 



CH3O 



IC15H31OCO 



CH3O 



ortho 



ortho/para 



|c 16 h 33 oco 



CH3O 



para 



1C 16 H 33 0CQ 



CH3O 



tneta 



C 16 H330CO 



CH3O 



ortho 



rCi6H 33 OCO 



CH3O 



or 



tho/para 



IC17H3SOCO 
C17H35OCO 



CH3O 



para 



CH3O 



meta 



[C17H35OCO 
Ci7H 35 OCO 



CH3O 



ortho 



CH3O 



or 



tho/para 



|C 18 H 37 OCO 
C18H37OCO 



CH3O 



para 



CH3O 



meta 



IC18H37OCO 



CH3O 



ortho 



IC18H37OCO 



CH3O 



ortho/para 



IC3H7OCO 



C 2 H 5 0 



para 



IC3H7OCO 



C 2 H 5 0 



meta 



I C 3 H 7 OCO 



C2H5O 



or 



the 



[C3H7OCO 



C 2 H 5 0 



I C4H9OCO 



C2H5O 



2 
1 



ortho/para 



para 



[C4H9OCO 



C2H5O 



meta 



rc^Hsoco 



c 2 H 5 o 



ortho 



IC4H9OCO 



C 2 H 5 0 



ortho/para 



IC5H11OCO 



C 2 H 5 0 



para 



|C s HiiOCO 



C2H5O 



meta 



fCsHnOCO 



C2H5O 



ortho 



|C 5 HnCX:0 



C 2 H s O 



ortho/para 



I C6H13OCO 



C2H5O 



para 



I C 6 Hi 3 OCO 



C 2 H s O 



meta 



IC6H13OCO 



C2H5O 



ortho 



|C 6 H 13 OCO 



C2H5O 



ortho/para 



[C8H17OCO 



C 2 H 5 0 



para 



I C 8 Hi 7 OCO 



C2H5O 



meta 



IC8H17OCO 



C 2 H 5 0 



ortho 



IC8H17OCO 



C 2 H 5 0 



ortho/para 



[C12H25OCO 



C 2 H 5 0 



para 



IC12H25OCO 



C 2 H 5 0 



meta 



lc 12 H 25 ocd 



C2H5O 



ortho 



1 C12H25OCO 



C2H5O 



ortho/para 



1 Ci3H 2 70CO 



C 2 H s O 



para 



1 C13H27OCO 



C 2 H 5 0 



meta 



C13H27OCO 



C2H5O 



ortho 



[Ci3H 27 QCO 



C 2 H s O 



ortho/para 



IC14H29OCO 



C2H5O 



para 



rCi4H 2 90CO 



C 2 H s O 



meta 



[C14H29OCO 



c 2 H 5 0 



ortho 



IC14H29OCO 



C 2 H 5 0 



ortho/para 



IC15H31OCO 



C 2 H 5 0 



para 



[C15H31OCO 
IC1SH31OCO" 



c 2 H 5 0 



C 2 H S Q 



meta 
ortho 
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X 




n j 


Position 


C15H31OCO 


r"> IT- /•> 




ui Liiu/ yai a. 


f* r_T <vn 
C16H33UCO 


f"* T-T.-PI 

l^2 tl 5 1 -' 


1 

X 


JJ ax a. 




v~2"5*-' 




mo K a 


Cl6ri33UcU I 


p_T_r 


1 

X 


0 x* tho 


r^- - 11 - nrn 1 


r.a e n 




nrfho /tiara 


r*. - ti- _nrn 
17113 5Uv_vj 


v»2"o^' 




nara 


V„17fci35U<-vJ 




1 

X 


mof a 


C17H35OCU ; 


^2^5^ 


X 


r"» ^- T~ h /"I 


Ui7rl35UCU 






nrf^rt / T" ^ 
Ui Lii.u / pax a 


c 18 H 370CO 


/—i rj f~\ 


X 


para. 


C18H37OCO 


r*» tr r\ 


X 


crista 


CIBH37OCO : 


r*» tr r\ 


X 


ortho 


^ tt f~\ 
Cl8H370CO 


Q,2"5^ 


z 


orcno/ paid 


C3H7OCO 


C3H7O 


X 


para 


C3H7OCO 


C3H7O 


1 


roe ta 


C3H7OCO 


C3H7O 


1 


ortho 


C3H7OCO 


C3H7O 


2 


or tixo/ pax a 


C4H9OCO j 


C3H7O 


1 


para 


C4H9OCO 


C3H7O 


X 


meta 


C4H9OCO 


C3H7O 


X 


ortho 


C4H9OCO 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C5H11OCO 


C3H7O 


1 


para 


c 5 HnOco 


C3H7O 


1 


met a 


C5H11OCO 


C3H7O 


1 


ortho 


C5H11OCO 


C3H7O 


2 


ortho/para j 


C 6 Hi 3 OCO 


C3H7O 


1 


para 


C 6 Hi 3 OCO 


C3H7O 


1 


meta 


C6H130CO 


C3H7O 


1 


ortho 


C 6 Hi 3 OCO 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C8K17OCO 


C3H7O 


1 


para 


C 8 Hi 7 OCO 


C3H7O 


1 


meta 


C 8 H 17 OCO 


C3H7O 


1 


ortho 


C 8 Hi70CO 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C12H25OCO 


CsH70 


1 


para 


C12H25OCO 


C3H70 


1 


meta 


C12H25OCO 


C3H70 


1 


ortho 


C12H25OCO 


C3H70 


2 


or tho/ paxa 


C13H27OCO 


C3H70 


1 


para 


C13H27OCO 


C3H70 


1 


meta 


Cl3H270CO 


C3H70 


X 


ortho 


C13H270CO 


u c\ 
C3H7O 


z 


orcno/ paxa 


C14H29OCO 


rx r\ 


X 


para 


TT ririA 


^3Q7U 


i 1 
X 


mor'a 


1-141129*-'^*'-' 


m.ZJ~C\ 

U3H7O 


X 


UI LiiU 


V— 2.4 **2 9 wwv/ 


v*3ti7\j 


2 


or tho /oar a 


C15H31OCO 


C3H7O 


1 


para 


C15H31OCO 


C3H7O 


1 


meta 


C15H31OCO 


C3H7O 


1 


ortho 


C15H31OCO 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C16H33OCO 


C3H7O 


1 


para 
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X 




11 


Position 






x 


I lie LO 




V—31T7U 


n 

X 


vJ-L CUU 


W6 "3 3UUO 


\-3ri7w 


9 


r>rt"hr> /nara 
Ul L.1IU/ pcixo. 




^ 3117U 


1 
X 


nara 


C17H350CO 


U3H7U 


X 


me t a 


C17H35OCO 


r* 12 r\ 
L.3I17U 


X 


ortho 


C17H35OCO 


/I TT /"V 
C3H7O 


z 


ortno/ para 


Cl8H370CO 


/~1 TT f% 


X j 


para 


Cl8H370CO 


C3H7O 


1 


met a 


CI8H37OCO 


C3H7O 


1 


ortho 


CI8H37OCO 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C3H7OCO 


C4H9O 


•1 
1 


para 


C3H70CO 


C4H9O 


1 


meta 


C3H7OCO 


C4H9O 


1 


ortno 


C3H7OCO 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C4H9OCO 


C4H9O 


1 


para 


C4H9OCO 


C4H9O 


1 


meta 


C4H9OCO 


C4H9O 


1 


ortho 


C4H9OCO 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C5H11OCO | 


C4H9O 


1 


para 


C5H11OCO 


C4H9O 


1 


meta 


c 5 HnOco 


C4H9O . 


1 


ortho 


C5H110CO 


C4H9O 


2 


ortho/para 


c 6 h 13 oco 


C4H9O 


1 


para 


C 6 Hi 3 OCO 1 


C4H9O 


1 


meta 


C 6 Hi 3 OCO 


C4H9O 


1 


ortho 


C € Hi 3 OCO 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C 8 Hi 7 OCO 


C4H9O 


1 


para 


C 8 Hi 7 OCO 


C4H9O 


1 


meta 


C 8 Hi 7 OCO 


C4H9O 


1 


ortho 


C 8 Hi 7 OCO 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C12H25OCO 


C4H9O 


1 


para 


C12H25OCO 


[ C4H9O 


1 


meta 


C12H25OCO 


C4H9O 


1 


ortho 


C 12 H 2 5OC0 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C13H27OCO 


C4H9O 


1 


para 


C13H27OCO 


i C4H9O 


1 


meta 


C13H27OCO 


C4H9O 


1 


ortho 


C13H27OCO 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C14H29OCO 


C4H9O 


1 


para 


Ci4H2gOCO 


C4H9O 


1 


meta 


C14H29OCO 


C4H9O 


X 


ortho 


C14H29OCO 


C4H9O 


•5 


ortno/ para 


C15H31OCO 


C4H9O 


X 


para 


v^l5rl3iUUU 


P .1T-.0 

\—4H9^ 


X 


meta 


C15H31OCO 


C4H9O 


1 


ortho 


C15H31OCO 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C16H33OCO 


C4H9O 


1 


para 


Ci6H 33 OCO 


C4H9O 


1 


meta 


C16H33OCO 


C4H 9 Q 


1 


ortho 
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X 


R 5 


1 


'osiuion 1 


C16H330CO 




2 I c 


:>rtho/Dara 1 


C17H35OCO 


v^4 n.9 w 


l 1 1 


~>ara 1 


C17H35OCO 


\^4**9v 


1 1 1 


net a 1 


C17H3SOCO 




1 1 < 


ortlio 1 


C17H35OCO 




2 I 


ortho/para { 


Ci 8 H37UCO 


V^4tl9v/ 


1 1 1 
1 * 


Dar a 1 


C18H37OCO 


v_4 rig w 


1 1 1 
j- 1 


ne ta 1 


C18H37OCO 


v_.4n.9U 


1 1 


ortlio 1 


C1BH37OCO j 


C4H9VJ 


7 1 


ortho /nara. 


C3H7OCO 


C5HHO 


1 1 

" I 




C3H7OCO 


C5HllO 


x 1 


Iilcto | 


C3H7OCO 


C5H11O 


1 V 

i 


ortho 1 


C3H7OCO 


C5H11O 


^ 3 


r-»T-T- Vl«™» /t»^4 T*a " S 


C4H9OCO ! 


C5H11O 


X 1 


pax* a 1 


C4H9OC0 


C5H11O 


1 1 


lllt?L>Ol | 


C4H90CO 


C5H11O 


1 1 

x 1 


fl T"T~ Vl <™l 1 

or uuu i 


C4H90CO [ 


C5H11O 


Z j 


nrfhrt /nara I 

Ui LUU/ 1 


C5H110CO 


r« t_t r\ 
C5H11O 


1 1 
X 1 


pui a. j 


C5H110CO 


tt f\ 
C5H11O 


1 ' I 

x 1 


mo r* 1 

itld^CL i 


C5H110CO 1 


C5HHO 


x 1 


z-\ -r- t- o 1 


C5H110CO 


CsHllO 


2 1 




C 6 H 13 OCO 


C5HUO 


1 1 


para j 


C 6 Hi 3 OCO 


C5HHO 


1 


meta j 


C 6 Hi 3 OCO 


C5HHO 


1 


ortho | 


C 6 Hi 3 OCO 


C5H11O 


2 


ortlio/para | 


C 8 Hi70CO 


C 5 HnO 


1 


para f 


C8H17OCO 


C5H11O 


1 


. meta S 


C 8 Hi 7 OCO 


C5H11O 


1 


| ortlio 1 


C 8 Hi 7 OCO I 


C5H11O 


2 


| ortno/para | 


C12H25OCO 


C5H11O 


1 


[para j 


C12H25OCO 


! C 5 H u O 


1 


I meta 1 


C12H25OCO 


C5H11O 


X 


| ortho | 


C12H25OCO 


C5H11O 


2 


| orcno/parcL | 


C 13 H 2 70CO 


C5H11O 


X 


1 para ^| 


C13H27OCO 


C5H11O 


1 


|meta { 


C13H27OCO 


C5H11O 


1 


| ortlio 1 


C13H27OCO 


C5H11O 


2 


lorciio/paxa- | 


C14H29OCO 


C5H11O 


X 


|para 1 


C14H29OCO 


C5H11O 


X 


1 TltO T" 3 1 


C14H29OCO 


i r+ tt /*\ 
C5H11O 


X 


1 nrhhn 1 

| UX tiiU | 


C14H29OCO 


C5K11U 


I 9 


1 ortho /tiara 1 


C15H31OCO 




X 


| para j 


C15H3IOCO 




1 

X 


1 meta 


Cl5H3lOCO 




x 


1 ortlio 


C1 cH^i OCO 


C5H11O 


2 


I ortho/para 


Ci 6 H 33 OCO 


C5H11O 


1 


[para 


C16H33OCO 


CsHnO 


1 


[meta 


Ci 6 H 33 OCO 


C5H11O 


1 


j ortho 


C16H33OCO 


C5H11O 


2 


1 ortho/para 


C17H35OCO 


C5H11O 


1 


|para 



14 
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Im- 



position 



C17H35OCO 



C17H35OCO 



C5H11O 



meta 



C5H11O 



rtho 



C17H35OCO 



C18H37OCO 



CieHsiOCO 



C5H11O 



rtho/para 



C 5 H U 0 



para 



C5H11O 



meta 



C18H37OCO 



C18H37OCO 



C5H11O 



ortho 



C5H11O 



ortho/para 



C3H7OCO 



C3H7OCO 



C 6 Hi 3 0 



para 



C 6 Hi 3 0 



meta 



C3H7OCO 



C3H7OCO 



C4H9OCO 



C 6 Hi 3 0 



ortho 



C 6 Hi 3 0 



ortho/para 



C 6 Hi 3 0 



para 



C4H9OCO 



C 6 Hi 3 0 



meta 



C4H9OCO 



C4H9OCO 



C5H11OCO 



C 6 H 13 0 



ortho 



C 6 Hi 3 0 



ortho/para 



C 6 Hi 3 0 



para 



C5H11OCO 



C 6 H 13 0 



meta 



C5H11OCO 



C 6 Hi 3 0 



ortho 



C5H11OCO 



C 6 Hi 3 0 



ortho/para 



C 6 H 13 OCO 



C 6 Hi 3 OCO 



C 6 Hi 3 0 



para 



C 6 Hi 3 0 



meta 



C 6 H 13 OCO 



C 6 Hi 3 OCO 



C 8 Hi 7 OCO 



C 6 H 13 0 



ortho 



C 6 H 13 0 



ortho/para 



C 6 Hi 3 0 



para 



C B Hi70C0 



C B Hi 7 OCO 



C 8 Hi 7 OCO 



C12H25OCO 



C 6 Hi 3 0 



meta 



C 6 Hi 3 0 



ortho 



C 6 Hi 3 0 



C 6 Hi 3 0 



2 
1 



ortho/para 



para 



C12H25OCO 



C 6 Hi 3 0 



meta 



C12H25OCO 



C 6 Hi 3 0 



ortho 



C12H25OCO 



C13H27QCO 



Ci 3 H 2 70CO 



C 6 Hi 3 0 



ortho/para 



C 6 Hi 3 0 



para 



C 6 Hi 3 0 



meta 



C13H27OCO 



Ci 3 H 2 7QCO 



C 6 Hi 3 0 



ortho 



C 6 Hi 3 Q 



ortho/para 



C14H29OCO 



C 6 Hi 3 0 



para 



C14H29OCO 



C 6 Hi 3 0 



meta 



C14H29OCO 



Ci4H 29 OCO 



C 6 Hi 3 0 



ortho 



C 6 Hi 3 0 



ortho/para 



Ci 5 H 3 iOCQ 



C 6 Hi 3 0 



para 



Ci 5 H 3 iOCO 



C 6 Hi 3 0 



meta 



Ci 5 H 3 iOCO 



C 6 H 13 0 



ortho 

ortho/para 



Ci 5 H 3 iQCO 
Ci 6 H 33 OCO 
Ci 6 H 33 OCO 
C16H33OCQ 
Ci 6 H 33 OCO 
C17H35OCO 
Ci7H 3 sOCO 
C17H35OCO 



C 6 H 13 0 
C 6 Hi 3 Q 
C 6 Hi 3 Q 
C 6 Hi 3 0 
C 6 Hi 3 0 
C 6 Hi 3 0 
C 6 Hi 3 0 
C 6 Hi 3 0 



para 
meta 
ortho 



or 



tho/para 



para 
meta 
ortho 



15 
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1 


R5 I 
1 


n 1 


?osition I 


5 ' 


~17 n 3 5^-*- u 1 




2 < 


^rtho/para 1 


I 




C6H13O 1 


1 3 


para ] 




w^8 *^3 7 ^ j 


C6H13O 1 


1 1 


tieta 




*--18* l 37*- A -'*-' 1 


C*Ht*0 I 


1 < 


Drtho 1 


10 


^— 1 8 n 3 7 1 


CfiHnO I 


2 


Drtho/para 




v*3"7^ 1 '^*^ 1 




1 


para j 








1 


meta 








1 


ortho j 


15 


£17 vj^»w | 


C-tHi cO fi 


2 


ortho/para j 






v -7 ri 15 w 1 


1 


para j 








1 


meta 






*-7 ri 15*- / | 


1 


ortho | 


21) 


t_T r\r*t~\ 11 
C4H9UL.U | 


l -7 ri 15^ | 


2 


ortho/para 1 




C5H11OCO J 




1 


para j 




C5H11OCO | 


^7" 15^ 1 


1 


meta | 




CsHnOCO | 


r* M u« _ 0 1 
W M 15 U I 


1 


ortho j 


25 


C5H11OCO I 


C7H.I5U | 


2 


ortho/oara t 




C6H13OCO 1 


^7 tt 15* J S 


1 


para | 




C6H13OCO j 


r» — u _r\ | 
^7 rt 15^ j 




meta 1 




C6H13OC0 * 


r , _VT _o 1 

W n 15 v -' ( 


1 


ortho | 


30 


C6H13OCO | 


p_TT |-\ j 


2 


ortho/para | 




C8H17OCO ] 




1 


para 1 




C8H17OCO ! 


^7* 1 15 U i 




meta f 




C8H17OCO 


U7H1SU 


1 

JL 


ortho 1 


35 


C8H17OCO 


U7H15U 


A 


ortho /oara 1 




C12H25OCO 


C7H150 


1 1 

X 


t-\ rs T" 3 1 




C12H25OCO 


1 C7H150 


1 1 


mot- A 1 

111 Ci L- Ci | 




C12H25OCO 


1 C7H150 


1 

X 


nrhho 1 


40 


C12H25OCO 


1 C7H150 


1 9 

1 -a 


oT"t*ho/"Dara. 1 




C13H27OCO 


j C7H3.5L) 


1 T 
1 X 


para | 




C13H27OCO 


J C7H15U 


1 1 


meta i 




C13H27OCO 


U7H15U 


1 i 


ortho | 


4C 
■O 


C13H27OCO 


1 ^7* 1 15 u 


I 2 


ortho /oar a 




Cl4tl290CO 


1 < -7 tl 15 v - p 


j 1 


para | 




Cl4ll290UO 




j 1 


meta | 




Cl4H29 tx - u 


| v -'7 rL 15 v - / 


j 1 


ortho 1 


50 


Ci4tl29 < -^' u 


I r-iHi cQ 


1 2 


ortho/para | 




C15H310CO 




1 1 


para ] 




C15H3 IVXAJ 


1 v -7 ri 15 v -' 


1 1 


meta 1 




CxsH3i(JCO 


1 P_HicO 
I *-7 tl 15 v - 1 


1 1 


ortho | 


55 




| ^-7 n -15^ J 


j 2 


ortho/para | 




^-16 **3 3 U ^ U 


| ^-7 n 15 w 


l 1 


para 1 




^16* 1 33 , - W -' IJ 


11 CnHi cO 
1 x -*7 ri 15*- / 


1 x 


meta | 




1 g n.3 3 \J\~\J 


I C-iHi«;0 


I 1 


ortho j 


60 


C16H33OCO 


li C 7 H ls O 


1 2 


ortho/para 




Ci 7 H 35 OCO 


C 7 H 15 0 


1 


para | 




C17H35OCO 


C 7 H 15 0 




meta 1 




C17H35OCO 


C 7 H 15 0 


| 1 


ortho j 


65 


C 17 H 35 OCO 


C7H15O 


i 2 


ortho/para | 




C18H37OCO 


I C7H15O 


1 1 


para I 



16 
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X 


R* 


11 1 


Position J 
1 


Ci8H 3 70CO 


C7H15O 


1 r 


neta 1 


C18H37OCO 


C7H15O 


1 < 


Drtho | 


CieH370CO 


C7H15O 


2 < 


3rtho/para 1 


C3H7OCO 


C B H 17 0 


1 ] 


para J 


C3H7OCO 


C 8 Hi 7 0 


1 


meta J 


C3H7OCO 


C 8 Hi 7 0 


1 


ortho J 


C3H7OCO 


C B H 17 0 


2 


ortho/para 


C4H9OCO _J 


C 8 H 17 0 | 


1 


para J 


C4H9OCO 


C 8 H 17 0 


1 


meta 1 


C4H9OCO 


C 8 Hi 7 0 


1 i 


ortho 1 


C4H9OCO 


C 8 Hi 7 0 


2 I 


ortho/para 


C 5 HnOCO j 


C 8 Hi 7 0 


1 


para j 


C5H11OCO ! 


C 8 H 17 0 


1 


meta 


C5H11OCO 


C 8 Hi 7 0 


1 


ortho 1 


C5H11OCO 


C 8 Hi 7 0 


2 


ortho/para f 


C 6 Hi 3 OCO 


C 8 H 17 0 


1 


para 


C 6 Hi 3 OCO 


C 8 Hi 7 0 


1 


meta 


C 6 Hi 3 OCO 


C 8 Hi 7 0 


1 


ortho | 


C 6 Hi 3 OCO 


C 8 Hi 7 0 


2 


ortho/para J 


C 8 Hi70CO 


C 8 Hi 7 0 


1 


para 1 


C 8 Hi 7 OCO 


C8H17O 


1 


meta J 


C 8 H 17 OCO 


C 8 H 17 0 


1 


ortho j 


C B Hi 7 OCO 


C 8 Hi 7 0 


2 


ortho/para. j 


C12H25OCO 


C 8 Hi 7 0 


1 


para j 


C12H25OCO 


C 8 H 17 0 


1 


meta j 


C12H25OCO 


C 8 Hi 7 0 


1 


ortho 1 


Ci2H 2 sOCO 


C B Hi 7 0_j 


2 


ortho/para I 


C13H27OCO 


C 8 Hi 7 0 


1 


para I 


C13H27OCO 


C 8 Hi 7 0 


1 


meta 


C13H27OCO 


C 8 Hi 7 0 


1 


ortho I 


C13H27OCO 


C 8 H 17 0 


2 


ortho/para I 


C14H29OCO 


C 8 H 17 0 


1 


para j 


C 14 H 2 90CO 


I C 8 Hi 7 0 


1 


meta J 


C14H29OCO 


C 8 H 17 0 


1 1 


ortho S 


C14H29OCO 


C 8 H 17 0 


2 


ortho/para | 


C15H31OCO 


C 8 Hi 7 0 


1 


para i 


C15H31OCO 


1 C 8 Hi 7 0 


1 


meta 


C15H31OCO 


C 8 Hi 7 0 


1 


ortho ] 


C15H31OCO 


C 8 H 17 0 


2 


ortho/para j 


C 16 H 33 OCO 


C 8 H 17 0 


1 


para J 


C16H33OCO 


C 8 Hi 7 0 


1 


meta 1 


C16H33OCO 


C 8 Hi 7 0 


1 


ortho 


C16H33OCO 


C 8 H 17 0 


2 


ortho/para 


C 17 H 35 OCO 


C 8 Hi 7 0 


1 


para j 


C17H35OCO 


t-8"17 u 


1 
-i. 


meta 1 


C17H35OCO 


C 8 H 17 0 


1 


ortho j 


C17H35OCO 


! C 8 Hi 7 0 


2 


ortho/para 1 


C18H37OCO 


C 8 H 17 0 


1 


para 


C18H37OCO 


C 8 Hi 7 0 


1 


meta 1 


C18H37OCO 


i C 8 Hi 7 0 


1 


ortKo | 



17 
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1 V 1 


dS 


n I 


Position 


1 P-i oHnOCO 


C 8 Hi70 


2 c 


^rtho/para 


IC-jHtOCO < 


C12H25O 


1 ] 


para 


1 fiHnOCO 


C12H25O 


1 1 


neta 


1 r-sHnOCO 


C12H25O 


1 < 


Drtho 


1 CiRnOCO 


C10H75O 


2 < 


ortho/para 


1 fi.HoOCO 


C19H55O 


1 


para 


1 P* HoOCO ' 




1 


meta 


1 fiHonrn 




1 


ortho 


1 p* u«opn 


Ci oHoqO 


2 


ortho/para 


1 n-vt- . nrn 1 


v> 12 n 25 u 


1 


para 






1 


meta 


1 ft TJ _ ftftn 


^-*12 r *25 v 


1 


ortho 




Pi oHncQ 

v -*12 n 25 v -' 


2 


ortho/para 


I /-1 _tt _ rip n 
| 


Pi -»H-»cO 
12"25 w 


1 


para 


1 c - nrn 


v -~12 fl 25 w 


1 


meta 




v^i2 n 25 w 


1 


ortho 


Ip u _ no n 


v*i2 x *25 v 


2 


ortho/para 


1 /1 tt n/**n 


P 1 n Hi c O 

V -I2 ri 2 5^ 


1 


para 


1 r nr n 


Pi -.R-i rO 

^12 11 2 5 W 


1 


meta 


1 ft t_t r~\ 

| C8H17OCQ j 


P« c n 


1 i 


ortho 


| C8H17CXIO 


n - _ u n _n 
wl2*i2 5<J 




n vt ho / oar a 


|Cl2H250CO 




-L 




IC12H25OCO 


ft rj_ _ n 


X 


mafa 


IC12H25OCO 


r u n 
C12H25O 


1 


ft y- +- V» ft 


IC12H25OC6 


ft tj n 


0 
z 


nrl"hn / nara 


1 C13H27OCO 


ft TT _ ft 
C12H250 


-» 
X 


T-\ =» 

pal OL 


1 C13H27OCO 


/-l TT ft 
1 C12H25O 


-1 
X 


mo ♦* a 


1 C13H270CO 


1 ft rr,, _ ft 

Cl2 H 2SO 


1 


ft t- H 0 


1 C13H27OCO 


C12H2SU 


0 




I C14H29OCO 


ft„ ^rr- _.n 


X 




| C14H29OCO 


S ft „ ^rj^ _n 
^12^25^ 


T 

X 


meta 


1 TT ^\/** f\ 
\ C14H29OCO 


ft. ^tr«,^n 




ortho 


\ C14H29OCO 


ft. _, tr^ _n 




ortho /oar a 


I « TT f~\f^ f\ 
\ C15H3IOCO 


i ft . -n 

i ^-12 n 25^ 




para 


\ C15H31OCO 


l -12* 1 2S* J 




meta 


1 Ci5n3iOCO 


l -12* 1 25 , -' 




ortho 


| C15H31OCO 


ft. _n 


9 


ortho /oara 


1 ft rj _ r»n ft 
1 C16H33OV-U 


ft, _xj_ _n 




para 


I in, rr op n 

1 v~i6**33Ut-u 


P-^ 0R0 cO 

^12 ri 25 w 


1 


meta 


| L.i6rl33VJv-.\J 


Pi -»HicO 


1 


ortho 


1 r*- _ t? _ _ nr n 


V -12 I1 2 5 V -' 


2 


ortho/para 






1 


para 


1 p- oRo rOCD 




1 


meta 


1 C.i ^H-jcOCO 

1 ^"1 / **-3 5 w»»v^ 


Ci •jHoqO 


1 


ortho 


C17H350CO 


C12H2 50 


2 


ortho/para 


Ci 8 H 37 OCO 


C12H250 


1 


para 


Ci B H 3 70CO 


C12H250 


1 


meta 


C 18 H 37 OCO 


C12H250 


1 


ortho 


C18H37OCO 


C12H250 


2 


ortho/para 


|C 3 H 7 0C0 


C14H290 


1 


para 



18 
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X 


R b 


n 


Position 


C3H70CO 


C14H29O 


1 


meta 


C3H70CO 


C14H29O 


1 


ortho 


C3H70CO 


C14H29O 


2 


ortho/para 


C4H90CO 


C14H29O 


1 


para 


C4H90CO 


C14H29O 


1 


meta 


C4H90CO 


C14H29O 


1 


ortho 


C4H90CO 


C3.4H29O 


2 j 


ortho/para 


CsHnOCO 


C14H29O 


1 


para 


CsHnOCO 


C14H29O 


1 


meta 


CsHnOCO 


C14H29O 


1 


ortho 


C5H11OCO 


C14H29O 


2 


ortho/para J 


C 6 H 13 OCO 


C14H29O 


1 


para 


C 6 H 13 OCO 


C14H29O 


1 


meta j 


C 6 Hi 3 OCO 


C14H29O 


1 


ortho 
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C17H35OCO 


1 C14H29O 


1 


meta 
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Ci 7 H 35 OCO 


C 14 H 29 0 
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Ci B H 37 OCO . 


C14H29O 


1 
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Ci8H 37 OCO 


C14H29O 


X 


meta 


Ci 8 H 37 OCO 


C14H29O 


1 


ortho 


Ci8H 37 OCO 


Ci 4 H 2 90 


2 


ortho/para 


C 3 H 7 OCO 


Ci 6 H 33 0 


1 


paxa 


C 3 H 7 OCO 


Ci 6 H 33 0 


1 


meta 


C 3 H 7 OCO 


Ci 6 H 33 0 


1 


ortho 
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Ci 2 H 2 sOCO 


C16H33O 


2 


ortho/para 


C13H27OCO 


C16H33O 


1 


para 


C13H27OCO \ 


Ci 6 H 33 0 


1 


meta 


C13H27OCO 


C16H33O 


1 


ortho 
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C4H90CO 


Ci 8 H 37 0 


1 


meta 


C4H90CO 


Ci 8 H 37 0 


1 


ortho 


C4H9OCO 


C 18 H 37 0 


2 


ortho/para 


C5H11OCO 


Ci 8 H 37 0 
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para 


C5H11OCO 


Ci 8 H 37 0 
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meta 
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1 
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C 18 H 37 0 
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CH 3 
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CH 3 
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C2H50 


CH 3 


1 


ortho 
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CH 3 o 
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C16H330 


C 3 H 7 


1 i 


meta 


C16H330 


C3H7 


1 


ortho 


C16H330 


C3H7 


2 


ortho/para 


C17H350 


C3H7 


1 


para 


C17H350 


C3H7 


1 


meta 


C 17 H 35 0 


C3H7 


1 


ortho 


C17H35O ! 


C3H7 


2 


ortho/para 


C 18 H 3 70 


C3H7 


1 


para 


C18H370 


C3H7 ! 


1 


meta 


C18H370 


C 3 H 7 


1 


ortho 


C18H370 


C3H7 


2 


ortho/para 


CH30 


C4H9 


1 


para 


CH30 


C4H9 


1 


meta 


CH30 


C4H9 


1 


ortho 


CH30 


C4H9 


2 


ortho/para j 


c 2 H 5 o 


C4H9 


1 


para 


c 2 H 5 o 


C4H9 
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meta 


c 2 H 5 o 


C4H9 
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ortho 1 


C 2 H 5 0 


C4H9 
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ortho/para ! 


C3H7O 


C4H9 


1 


para 


C3H7O 


C4H9 


1 


meta 


C3H7O 


C4H9 


1 


ortho 


C3H7O 


C4H9 


2 


ortho/para 


C4H9O 


C4H9 
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para 


CaHqO 


C4H9 
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meta 


C4H9O 


C4H9 
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ortho i 


C4H9O 


C4H9 
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ortho/para 
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para 


CcHnO 
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meta 
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X 


oft. ho 


C17H350 


C4H9 




Oil. no / pa it a 


C18H370 


C4H9 


X 


pair a 


C18H370 


C4H9 


1 


met a 


C18H370 


C4H9 


1 


ortho 


C18H370 


C4H9 


2 


ortho/para 


CH 3 0 


C5HH 


1 ! 


para 


CH3O 


C5HH 


1 


meta 


CH3O 


C5HH 


1 


ortho 


CH 3 0 


C5HH 


2 


ortho /para 


C2H5O 


C5HH 


1 


para 


C2H5O 


C5HH 


1 


meta 


C 2 H 5 0 


C5HH 


1 


ortho 


C2H5O 


C5HH 


2 


ortho/para 


C3H7O 


C5HH 


1 


para 


C3H7O 


C5HH 


1 


meta 


C3H7O 


C5H11 


1 


ortho 


C3H7O 


C5HH 


2 


ortho/para 


C4H9O 


C5HH 


1 


para j 


C4H9O 


C5Hll 


1 


meta 


C4H9O 


C5HH 


1 


ortho 


C4H9O 


C5HH 


2 


ortho/para 


C5H11O 


C5Hll 


1 


para 


C5H11O 


C5HH 


1 


meta 


C5H11O 


C5HH 


1 


ortho 


C5H11O 


C5HH 


2 


ortho/para 


C 6 Hi 3 0 


C5HH 


X 


para 


C 6 Hi 3 0 


C5Hll 


1 


meta 


C 6 Hi 3 0 


C5HH 


1 


ortho 


C6H13O 


C5HU 


*> 

2 


orcno/ para 


C 8 Hi 7 0 


C5HH 


X 


para 


C8H17O 


C5HH 


X 


meta 


C 8 Hi70 


C5H1I 


X 


ortho \ 


U8ni7U 


^5" 11 


2 


ortho /oar a 


C12H25O 


C5HH 


1 


para 


C12H25O 


C5H11 


1 


meta 


C12H25O 


C5HU 


1 


ortho 


C12H25O 


CsHll 


2 


ortho/para 


C13H27O 


C5H11 


X 


para 



26 
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X 




n 


Position 


C13H270 


C5H11 


1 


meta 


C13H270 


C5H11 


1 


ortho 


C13H270 


C5H11 


2 


ortho/para 


C14H290 


C5H11 


1 


para 


C14H290 


C5H11 


1 


meta 


C14H290 


C5H11 


1 


ortho 


C14H290 


C5H11 


2 


ortho/para | 


C15H310 


C5H11 


1 


para 


C 15 H 3 iO 


C5H11 


1 


meta ! 


C 15 H 3 iO 


C5H11 


1 


ortho 


C15H31O 


C5H11 


2 


ortho/para 


C16H33O 


C5H11 


1 


para 


C16H33O 


CsHu 


1 


meta 


C16H33O 


C5H11 


1 


ortho 


C16H33O 


C5H11 


2 


ortho/para 


C17H35O 


C5H11 


1 


para 


C17H35O 


C5H11 


1 


meta 


C17H3SO 


C5H11 


1 


ortho 


C 17 H 35 0 


C5H11 


2 


ortho/para 


C18H37O 


C5H11 


1 


para 


C18H37O 


C5H11 


1 


meta 


C18H37O 


C5H11 


1 


ortho 


Ci 8 H 37 0 


C5H11 


2 


ortho/para 


CH3O | 


C 6 Hi 3 


1 


para 


CH3O 


C 6 H 13 


1 


meta 


CH3O 


C«H 13 


1 


ortho 


CH3O 1 


C 6 Hi3 


2 


ortho/para 


C2H5O 


C 6 H 13 


1 


para 


C 2 H 5 0 


C 6 Hi 3 


1 


meta 


C2H5O 


C6H13 


1 


ortho 


C 2 H 5 0 


C 6 Hi3 


2 


ortho/para 


C 3 H 7 0 


C 6 Hi3 


1 


para 


C3H7O 


C 6 H 13 


1 


meta 


C3H7O 


C 6 Hi3 


1 


ortho 


C3H7O 


C 6 Hi3 


2 


ortho/para 


C4H9O 


C 6 Hi3 


1 


para 


C4H9O 


C 6 Hi3 


1 


meta 


C4H9O 


C 6 H 13 


1 


ortho 


C4H9O 


C 6 Hi3 


1 2 


ortho/para 


C5H11O 


C 6 H X3 


1 


para 


CgHnO 


C 6 Hi 3 


1 


meta 


CsHxiO 


C 6 Hi3 


1 1 


ortho 


C5H11O 


C 6 Hi3 


2 


ortho/para 


C 6 Hi 3 0 


C 6 Hi3 


1 


para 


C 6 Hi 3 0 


C6H13 


1 


meta 


C 6 Hi 3 0 


C 6 Hi3 


1 


ortho 


C 6 H 13 0 


C6H13 


2 


ortho/para 


C 8 Hi 7 0 


C 6 Hi 3 


1 


para 


C 8 H 17 0 


C 6 Hi3 


1 


meta 


C 8 H 17 0 


C 6 H 13 


1 


ortho 



27 
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X 


— rT5 


n 


Position 








uuu/ pui. CI 


C 12 H 2 50 




X 


L/CLX CL 


<^ tt _ r\ 
C12H25O 




n 

X 


lllti L.CL 


C12H25O 


^6«13 


i 
X 


ortho 


O IT 
C12H250 


^-6^13 


0 

A 


UIL 1 JXJ / y* CIX CI 


/-» tt r\ 


<~6 rt 13 


1 


VJ Q i. CL 


C13H270 


^6*113 


X 




|^ TT /~\ 


^6 tt 13 


1 1 
X 




U13H27 0 


r,u, - 
*-*6 tt 13 


0 


UX LUU/ CX 1_ CL 


/"« . IT_ _ O 


<-6 n 13 


1 

X 


fe/CLX CI 


f 1 IT fl 


<-6 rt 13 


X 


mot* a 


Cl4H29<-> 


U6H13 


X 




C14H290 


C6H13 




ortnt)/ para 


Cl5H3lO 


/-I TT 

c 6Hi3 


1 
X 


pcLlTcl 


Cl5H3lO 


C6H13 


1 


met a 


Cl5H3lO 


C 6 H!3 


1 


a_ V« a 

ortxio 


Cl5H3lO 


C 6 Hi3 


2 


ortho/para 


C16H330 


C6H13 


1 


para 


C16H330 


C6H13 


1 


met a 


C16H330 


C 6 H13 


1 


ortho 


CI6H33O 


C6H13 


2 


ortho/para 


Ci 7 H 35 0 


C6H13 


1 


para 


Ci 7 H 3 sO 


C6H13 


1 i; 


met a 


C17H35O 


C6H13 


1 


ortho 


C17H35O 


C 6 Hi3 


2 


ortho/para 


C18H37O 


C 6 Hi3 


1 


para i 


C18H37O 


C 6 H 13 


1 


meta 


C18H37O 


C 6 Hi3 


1 


ortho 


C18H37O 


C 6 Hi3 


2 


ortho/para 


CH3O 


CH3O 


1 


para 


CH3O 


CH3O 


1 


meta 


CH3O 


CH3O 


1 


ortho 


CH3O 


CH3O 


2 


ortho/para 


C 2 H 5 0 


CH3O 


1 


para 


C2H5O 


CH3O 


1 


meta 


C2H5O 


V-.H3U 


1 


ortho 


C 2 H 5 0 


pTj r\ 


•5 
<s 


or uno/ pax a 


C3H7O 


Cxi 3 U 




PCLX Cl 


C3H7O 


/~»IT_ f\ 


X 


meta 


C3H7O 


W13U 


*l 
X 


ortho 


0 r_r t~\ 


W13U 




urcnu / pax a 


tj f~\ 
C4 H9O 




X 


para 


L.4H9U 




X 


meta 


C4 CI9U 




«? 

X ■ 




v_4 rig w 


1 CH3O 


2 


ortho /nara 


CsHnO 


CH3O 


1 


para 


C5H11O 


CH3O 


1 


meta 


C 5 HnO 


CH3O 


1 


ortho 


C5H11O 


CH3O 


2 


ortho/paxa 


C 6 H 13 0 


CH3O 


1 


para 



28 
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X 




n 


Position 


C 6 Hi 3 0 


CH 3 0 


1 


meta 


C 6 H 13 0 


CH 3 0 


1 


ortho 


C 6 H 13 0 


CH 3 0 


2 I 


ortho/para 


C 8 Hi 7 0 


CH 3 0 


1 


para 


C 8 Hi 7 0 


CH 3 0 


1 


meta 


C 8 H 17 0 


CH 3 0 


1 


ortho 


C 8 Hi 7 0 


CH 3 0 


2 


ortho/para 


C12H25O 


CH 3 0 


1 


para 


C12H25O 


CH 3 0 


1 


meta 


C12H25O 


CH 3 0 


1 


ortho 


C12H25O 


CH 3 0 


2 


ortho/para 


C 13 H 27 0 


CH3O 


1 


para 


C13H27O 


CH 3 0 


1 


meta 


C13H27O 


CH 3 0 


1 


ortho 


C13H27O 


CH 3 0 


2 


ortho/para 


C14H29O 


CH 3 0 


1 


para 


C14H29O 


CH 3 0 


1 


meta 


C14H29O 


CH 3 0 


1 


ortho 


C14H29O 


CH 3 0 


2 


ortho/para 


C 15 H 3 iO 


CH 3 0 


1 


para 


Ci 5 H 3 iO 


CH 3 0 


1 


meta 


Ci 5 H 31 0 


CH 3 0 


1 


ortho 


Ci 5 H 3 iO 


CH 3 0 


2 


ortho/para 


Ci 6 H 33 0 


CH 3 0 


1 


para 


Ci 6 H 33 0 


CH 3 0 


1 


meta 


Ci 6 H 33 0 


CH 3 0 


1 


ortho 


Ci6H 33 0 


CH 3 0 


2 


ortho/para 


Ci 7 H 35 0 


CH3O 


1 


para 


Ci 7 H 35 0 


CH3O 


1 


meta 


C17H35O 


CH3O 


1 


ortho 


Ci 7 H 35 0 


CH 3 0 


2 


ortho/para 


C 18 H 37 0 


CH3O 


1 


para 


C a8 H 37 0 


CH 3 0 


1 


meta 


C 18 H 37 0 


CH 3 0 


1 


ortho 


Ci 8 H 37 0 


CH 3 0 


2 


ortho/para 


CH 3 0 


C 2 H 5 0 


1 


para 


CH 3 0 


C 2 H 5 0 


1 


meta j 


CH 3 0 


C2H5O 


1 


ortho 


CH 3 0 


C2H5O 


2 


ortho/para 


C 2 H 5 0 


C2H5O 


1 


para 


C2H5O 


C2H5O 


1 


meta 


C 2 H 5 0 


C2H5O 


1 


ortho 


C 2 H 5 0 


C2H5O 


2 


ortho/para 


C 3 H 7 0 


C2H5O 


1 


para 


C 3 H 7 0 


C 2 H 5 0 


1 


meta 


C 3 H 7 0 


C2H5O 


1 


ortho 


C3H7O 


C 2 H 5 0 


2 


ortho/para 


C4H9O 


C2H5O 


1 


para 


C4H9O 


C2H5O 


1 


meta 


C4H9O 


1 C2H5O 


1 


ortho 
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X 


R5 


n 


Position 




C4H9O 


C 2 H S 0 


2 


ortho/para 




CsHixO 


C2H5O 


1 


paxa 




C 5 HnO 


C 2 H 5 0 


1 


meta 




C5H110 


C2H5O 


1 


ortho I 




C5H110 


C 2 H s O 


2 


ortho/para 




C 6 H 13 0 


C 2 H 5 0 


1 


para 




C 6 Hi 3 0 


C2H5O 


1 


meta 




C 6 H 13 0 


C2H5O 


1 


ortho 


1 c 

15 


C 6 Hi 3 0 


C 2 H 5 0 


2 


ortho/para 




C 8 Hi 7 0 


C 2 H s O 


1 


para 




C 8 Hi 7 0 


C 2 H s O 


1 


meta 




C 8 Hi 7 0 


C 2 H s O 


1 


ortho 


21) 


C 8 H 17 0 


C 2 H 5 0 


2 


ortho/para 




C12H25O 


C2H5O | 


1 


para j 




C12H25O 


C 2 H 5 0 


1 


meta 




C12H25O 


C2H5O 


1 


ortho 


25 


C12H25O 


C2H5O 


2 


ortho/paxa 




C13H27O 


C 2 H 5 0 


1 


para 




Ci 3 H2 7 0 


C 2 H 5 0 


1 


meta 




Ci 3 H2 7 0 


C 2 H s O 


1 


ortho 


30 


Ci 3 H2 7 0 


C 2 H s O 


2 


ortho/para 




C14H29O 


C2H5O 


1 


para 






C 2 H 5 0 


1 


meta 




C14H29O 


C2H5O 


1 


ortho 


35 


C14H29O 


C2H5O 


2 


ortho/para 




CisH 3 iO 


C2H5O 


1 


para 




CisH 3 iO 


C2H5O 


1 


meta 




Ci 5 H 3 iO 


C 2 H 5 0 


1 


ortho 


40 


C15H31O 


C2H5O 


2 


ortho/para 




Ci6H 33 0 


C2H5O 


1 


para 




Ci 6 H 33 0 


C 2 H s O 


1 


meta 




C 16 H 33 0 


C 2 H 5 0 


1 


ortho 


45 


CieH 33 o 


C 2 H 5 0 


2 


ortho/para * 




C X7 H 35 0 


C 2 H 5 0 


1 


paxa 




Ci 7 H 35 0 


C2H5O 


i 1 


meta 




Ci 7 H 35 0 


C2H5O 


1 


ortho 


50 


Ci 7 H 35 0 


C 2 H 5 0 


2 


ortho/para j 




Ci 8 H 37 0 


C 2 H 5 0 


1 


para 




Ci 8 H 37 0 


C 2 H 5 0 


1 


meta 




Ci 8 H 37 0 


C2H5O 


1 


ortho 


55 


Ci 8 H 37 0 


C2H5O 


2 


ortho/para 




CH3O 


C 3 H 7 0 


1 


meta 




CH3O 


C 3 H 7 0 


1 


para 




CH 3 0 


C 3 H 7 0 


1 


ortho 


60 


CH 3 0 


C 3 H 7 0 


2 


ortho/para 




C2H5O 


C 3 H 7 0 


1 


para 




C 2 H s O 


C 3 H 7 0 


1 


meta 




C 2 H s O 


C 3 H 7 0 


1 


ortho 


65 


C2H5O 


C 3 H 7 0 


2 


ortho/para 




C 3 H 7 0 


C 3 H 7 0 


1 


para 



E 197 12 033 A 1 



X 


R5 


n 


Position 


C3H70 


C 3 H 7 0 


1 


meta 


C3H70 


C 3 H 7 0 


1 


ortho 


C3H70 


C 3 H 7 0 


2 


ortho/para 


C4H90 


C 3 H 7 0 


1 


para 


C4H90 


C 3 H 7 0 


1 


meta 


C4H9O 


C 3 H 7 0 


1 


ortho 


C4H9O 


C3H7O 


2 1 


ortho/para 


C5H11O 


C3H7O 


1 


para 


C5H11O 


C 3 H 7 0 


1 


meta 


CsHnO 


C3H7O 


1 


ortho 


C5H11O 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C 6 Hi 3 0 


C3H7O 


1 


para 


C 6 Hi 3 0 


C3H7O 


1 


meta 


C 6 H 13 0 


C 3 H 7 0 


1 


ortho 


C6H13O 


C 3 H 7 0 


2 


ortho/para 


C 8 Hi 7 0 


C3H-7O 


1 


para 


C 8 Hi 7 0 


C 3 H 7 0 


1 


meta 


C 8 Hi 7 0 


C 3 H 7 0 ^ 


1 


ortho 


C 8 Hi 7 0 


C 3 H 7 0 


2 


ortho/para j 


C12H25O 


C 3 H 7 0 


1 


para 


C12H25O 


C 3 H 7 0 


1 


meta 


C12H25O 


C3H7O 


1 


ortho 


C12H25O 


C 3 H 7 0 


2 


ortho/para 


Ci 3 H2 7 0 


C 3 H 7 0 


1 


para 


Ci 3 H2 7 0 


C3H7O 


1 


meta 




C 3 H 7 0 


1 


ortho 




C 3 H 7 0 


2 


ortho/para 


C14H29O 


C3H7O 


1 


para j 


C14H90O 


C 3 H 7 0 


1 


meta 




C3H7O 


1 


ortho 




C3H7O 


2 


ortho/para 


C15H31O 


C 3 H 7 0 


1 


para 


C15H31O 


C 3 H 7 0 


1 


meta 


C15H31O 


C3H7O 


1 


ortho 


C15H31O 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C16H33O 


C 3 H 7 0 


1 


para 


C16H33O 


C 3 H 7 0 


1 


meta 


C16H33O 


C 3 H 7 0 


1 


ortho 


C16H33O 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C 17 H 35 0 


C3H-7O 


1 


para 


Ci 7 H 35 0 


C3H7O 


1 


meta ! 


C17H35O 


C3H7O 


1 


ortho 


Ci 7 H 35 0 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C 18 H 37 0 


C3H7O 


1 


para 


Ci 8 H 37 0 


C3H7O 


1 


meta 


Ci 8 H 37 0 


C3H7O 


1 


ortho 


C 18 H 37 0 


C3H7O 


2 


ortho/para 


CH3O 


C4H9O 


1 


meta 


CH3O 


C4H9O 


1 


para 


CH3O 


C4H9O 


1 


ortho 



10 



15 



20 



25 



30 



35 



40 



45 



50 



55 



60 



65 



31 
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X 


R 5 


n 


Position 


CH 3 o 


C4H9O 


2 


ortho/para 


c 2 H 5 o 


C4H9O 


1 


para 


c 2 H 5 o 


C4H9O • 


1 


meta 


C2H50 


C4H9O 


1 


ortho 


c 2 H 5 o 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C3H70 


C4H9O 


1 


para i 


C3H70 


C4H9O 


1 


meta \ 


C3H70 


C4H9O 


1 


ortho 


C3H70 


C4H9O 


2 ! 


ortho/para 


C4H90 


C4H9O 


1 


para 


C4H90 


C4H9O 


1 


meta 


C4H90 


C4H9O 


1 1 


ortho 


C4H90 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C5H110 


C4H9O 


1 


para 


C5H110 


C4H9O 


1 


meta 


C5H110 


C4H9O 


1 


ortho 


C5H110 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C 6 Hi 3 0 


C4H9O 


1 


para 


C«Hi 3 0 


C4H9O 


1 


meta 


C € Hi 3 0 


C4H9O 


1 


ortho 


C 6 Hi 3 0 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C 8 Hi 7 0 


C4H9O 


1 


para 


C 8 H 17 0 


C4H9O 


1 


meta 


C 8 H 17 0 


C4H9O 


1 


ortho 


C 8 H 17 0 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C12H25O 


C4H9O 


1 


para 


C12H25O 


C4H9O 


1 


meta 


C12H25O 


C4H9O 


1 


ortho 


Ci 2 H 2S 0 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C13H27O 


C4H9O 


1 


para 


C13H27O 


C4H9O 


1 


meta 


Ci 3 H 27 0 


C4H9O 


1 


ortho 


C13H27O 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C14H29O 


1 C4H9O 


1 


para 


C14H29O 


C4H9O 


1 


meta 


C14H29O 


C4H9O 


1 


ortho 


C14H29O 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C15H31O 


C4H9O 


1 


para 


C 15 H 31 0 


C4H9O 


1 


meta 


C15H31O 


C4H9O 


1 


ortho 


Ci 5 H 3 iO 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C16H33O 


C4H9O 


1 


para 


Ci 6 H 33 0 


C4H9O 


1 


meta 


Ci 6 H 33 0 


C4H9O 


1 


ortho 


Ci6H 33 0 


C4H9O 


2 


ortho/paxa 


Ci 7 H 35 0 


C4H9O 


1 


para 


Ci 7 H 35 0 


C4H9O 


1 


meta 


C 17 H 35 0 


C4H9O 


1 


ortho 


Ci 7 H 35 0 


C4H9O 


2 


ortho/para 


Ci 8 H 37 0 


C4H9O 


1 


para 



32 
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IX 1 

1 


R5 


n II 


Position 


C1 8 H 37 0 j 


C4H9O 


1 r 


neta 


C18H370 


C 4 H 9 0 


1 ( 


Drtho 


C18H370 


C4H9O 


2 |< 


artho/para 


CH30 


C5H11O 


1 |meta ! 


CH30 ~r 


C5H11O 


1 1 


para 1 


CH30 1 


C 5 H U 0 


1 


ortho 


CH30 


C5H11O 


2 


ortho/para 


C 2 H s O ! 


CsHnO 


1 


para 


C 2 H s O 1 


C5H11O 


1 


meta 


C2H5O [ 


CsHnO 


1 » 


ortho 


C2H5O 


CsHnO 


2 


ortho/para 


C3H7O ( 


C5H11O 


1 


para 


C3H7O [ 


C5H11O 


1 ! 


meta 


C3H7O j 


C5H11O 


1 1 


ortho 


C 3 H 7 0 I 


C5H11O 


2 | 


ortho/para 


C4H9O 


C5H11O 


1 j 


para 


C4H9O 1 


CsHnO 


1 | 


meta 


C4H9O J 


C5H11O 


1 1 


ortho j 


C4H9O _\ 


C5H11O 


2 ! 


ortho/para 


C5H11O 


CsHnO 


1 ( 


para 


C5H11O 


C5H11O 


1 | 


meta 


C 5 HnO 


CsHnO 


1 | 


ortho j 


C5H11O ~~ 1 


C5H11O 


2 


ortho/para 


CgHisO 


C5H11O 


1 1 


para 


C 6 Hi 3 0 


CsHnO 


1 


meta 


C6H13O 


C5H11O 


1 


ortho 


C 6 Hi 3 0 


i C5H11O 


2 


ortho/para 


C 8 Hi 7 0 


I C5H11O 


1 


jpara 


c 8 HnO 


CsHnO 


1- 


meta 


C 8 Hi 7 0 


I C5H11O 


1 


ortho 


C 8 Hi 7 0 


! CgHnO 


2 


| ortho/para 


C12H25O 


| C5H11O 


1 


para 


C 12 H 25 0 


C5H11O 


1 


meta 


C12H25O 


[ C 5 HnO 


1 


ortho j 




C5H11O 


2 


1 ortho/para 


C13H270 


1 C5H11O 


1 


para 


Ci 3 H 27 0 


C 5 HnO 


1 


] meta 


C13H270 _ ^ 


CsHnO 


1 


ortho 


C13H270 


\ C 5 HnO 


2 


l ortno/para 


C 14 H 29 0 


C 5 HnO 


1 


para 


C14H29O 


! C5H11O 


1 


Imeta 


Ci 4 H 29 0 


C5H11O 


1 


1 ortho 


C 14 H 29 0 


C5H11.0 


2 


1 ortho/para 


C15H31O 


CgHuO 


1 


para 


C15H31O 




1 


meta 


C 15 H 3 iO 


C5H11O 


1 


ortho 


CisH 3 iO 


C 5 H lx O 


2 


| ortho/para 


Ci fi H 3 30 


| C5H11O 


1 


Ipara 


C16H33O 


i C5H11O 


1 


Imeta 




1 C 5 H n O 


1 


j ortho 
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R 5 

p 




Pnc i t" i on 


Ci cHtiO 


CqHllO 


2 


ortho/para 




C*H110 


1 


para 






1 


met a 






1 


ortho 




C«;Ht iO 


2 


ortho/para 




C*Hi iO 


1 


para 


Ci oHnO 


C^HtiO 


1 


roeta 


Ci aHnO 




1 


ortho 


Ci aHnO 




2 


ortho/para 




CcHi -aO 


1 


meta 


PH-aO 


CcHiiO 
^-'6* I 13*- / 


1 


para 


fti.n 


CcHi -aO 


1 


ortho 




CcHi iO 

v -*O rl 13 ^ 


2 


ortho/para 


P-iMVO 

v-2* 1 5*-' 


^6 "13^ 


1 


para 




r c u- -0 
, -6 ri 13 v -' 




roota 








ortho 


P-»WrrO 


CcHi -aO 


2 


ortho/t>ara 


^,3 XT7 


v -6 n 13 v -' 




para 




*-6 ri 13 v -' 


1 


met a 


^"3 **7^ 


CcHi -aO 


1 


ortho 




*~6 rt 13 w 




nrfho/tjara i 


^4 rig KJ 


*-6 n 13 u 


JL 


na ra 


r* „ T_T r\ 


p,u, ,n 
^-6««13U 


X 


UlC 1— cx 


/-» TT f\ 
C4H9U 


C6fli3U 


1 
X 


urbuu 


/~» ft /"\ 
L.4H9O 


L.6H13U 




Ui LUU/ pal cl 


C5HHO 


/-» TT /~\ 


-1 
X 


para 


C5HHO 


/-I TT l"\ 
C6HI3O 


1 


meta 


C5HHO 


C6Hl30 


1 


ortho 


C5HHO 


C6HI3O 


0 


orLuO/paXa 


C6H130 


C6HI3O 


1 

1 


para 


C6H 13 0 


C6H13O 


1 

X 


me ta 




*~6 tl 13 u 


n 

X 


wx uuw 


<~6*ii3<J 


^-6 tl 13 u 


O 


oT^hVio /nara 


L^8rll7 vy 


^6 tl 13 v - f 


X 






CcHi -aO 


1 

X 


me ta 




p«-w*-»n 

*-6 tl 13*~' 


1 

X 


VJX LiiU 




L -6 tl 13^ 


•J 


V^X LilVJ/ pux 1 






1 

X 


^CLX Ci 




P*rHi -»n 
^6 tt 13 IJ 


1 

X 


me ta 


*-12 rt 25 u 


PcHi 


1 

X 


ortho 


^12 tl 25 <J 


CcHi iO 


2 


nrhhn /nara 


V -I3 n> 27*-' 


CcHnO 
x —6 ri 13 w 


1 


para 


Ci -aHo^O 


C6H13O 


1 


met a 


Ci 


C 6 Hi30 


1 


ortho 


C13H270 


C 6 Hi 3 0 


2 


ortho/para 


C14H290 


C 6 Hi 3 0 


1 


para 


C14H290 


C 6 Hi 3 0 


1 


meta 


C14H290 


C 6 Hi 3 0 


1 


ortho 


C14H290 


C 6 H 13 0 


2 


ortho/para 


C15H310 


C 6 H 13 0 


1 


para 
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X 




n 


Position I 
I 


CisH 3 lO 


C 6 Hi 3 0 


1 


meta 


C15H31O [ 


C 6 Hi 3 0 


1 


ortho 1 


C15H31O 


C 6 H 13 0 


2 


ortho/para j 


C16H33O 


C 6 H 13 0 


1 


para j 


C16H33O | 


C 6 Hi 3 0 


1 


meta 1 


C16H33O 


C 6 Hi 3 0 


1 


ortho j 


C16H33O 


C 6 Hi 3 0 


2 


ortho/para 1 


C17H35O 


C 6 Hi 3 0 


1 


para J 


C17H35O 


C 6 Hi 3 0 


1 


meta 


C17H35O 


C 6 Hi 3 0 


1 ! 


ortho S 


C17H35O 


C 6 H 13 0 


2 


ortho/para H 


C18H37O 


C 6 Hi 3 0 


1 1 


para j 


C18H37O 


C 6 Hi 3 0 


1 


meta j 


C18H37O 


C 6 Hi 3 0 


1 


ortho I 


C1BH37O 


C 6 Hi 3 0 


2 


ortho/para 


CH3O 


C 7 HisO 


1 


meta j 


CH3O 


C7H15O 


1 


para J 


CH3O 


C7H15O 


1 


ortho 


CH3O 


C7H15O 


2 


ortho/para 1 


C 2 H 5 0 


C7H15O 


1 


para 1 


C2H5O 


C7H15O 


1 


meta 


C 2 H 5 0 


C7H15O 


1 


ortho 


C2H5O 


C 7 H 15 0 


2 


ortho/para 


C3H7O 


C7H15O 


1 


para 1 


C3H7O 


C7H15O 


1 


meta 1 


C3H7O 


C7H15O 


1 


ortho j 


C3H7O 


C7H15O 


2 


ortho/para j 


C4H9O 


C 7 HisO 


1 


para j 


C4H9O 


C7H15O 


1 


meta 


C4H9O 


C 7 HisO 


1 


ortho J 


C 4 H 9 0 


C7H15O 


2 


ortho/para 1 


C5H11O 


C7H15O 


1 


para 


CsHnO 


C7H15O 


1 


meta j 


C 5 HnO 


C7H15O 


1 


ortho 1 


CsHnO 


C 7 HisO 


2 


ortho/para 1 


C 6 Hi 3 0 


C 7 H 15 0 


1 


para j 


C € H 13 0 


C 7 H 15 0 


1 


meta I 


C 6 Hi 3 0 


C7H15O 


1 


ortho 1 


C 6 H 13 0 


C 7 H 15 0 


2 


ortho/para j 


C 8 H 17 0 


C 7 H 15 0 


1 


para j 


C 8 Hi 7 0 


C7H15O 


1 


meta \ 


C B H 17 0 


] C 7 H 15 0 


1 


ortho j 


C B H 17 0 


C7H15O 


2 


ortho/para | 


C12H25O 


C7H15O 


1 


para | 


C12H2SO 


C 7 H ls O 


1 


meta 1 


C12H25O 


C7H15O 


1 


ortho | 


C12H25O 


C7H15O 


2 


ortho/para I 


C13H27O 


C7H15O 


1 


para j 


C13H27O 


C7H15O 


1 


meta 


C13H27O 


C7H15O 


1 


drtno 
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x 


R 5 


n 1 


Position 


C13H270 


C7H15O 


2 


ortho/para 1 


C14H290 


C 7 H 15 0 


1 


para f 


C14H290 


C7H15O 


1 


meta 1 


C14H290 


C7H15O 


1 


ortho | 


C14H090 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C15H31O 


C7H15O 


1 


para j 




C7H15O j 


1 


met a _J 


Cl qH^ lO 


C7H15O 


1 


ortho ] 


C1 qH^iO 


C7H ls O 


2 


ortho/para J 


C-ifiH-^O 


C7H15O 


1 


para | 




C7H15O 


1 


meta | 




C7H15O 


1 


ortho 




C7H15O 


2 


ortho/para | 


CnH^O 


C7H15O 


1 


para 1 


Ci tH^rO 

/"J b w 


C7H15O 


1 


meta 


^l/ n 3 5 w 


C7H15O 


1 


ortho I 


17 n 3 5 U 


C7H15O 


2 


ortho/para j 


^*18 n 37 w 


CiHicO 


1 j 


para | 


v -18 n 37*-' 


C«7Hlc:0 
w /"ID w 


1 


meta | 


*-18 ri 37* J 




1 


ortho | 




CtHi cO 
'-/"Id*-' ! 


2 


ortho/para J 




CoHnO i 
v-B"17 v ' ! 


1 


meta I 






1 


para j 




v -8 n 17*-' 


1 


ortho 1 


Pir-ri 
1T3U 


8 n 17 w 


2 


ortho/para 1 






1 


para 1 


U2«5*-» 




1 


meta | 




CoHnO 


1 


ortho 1 




*-8"17*-' 


2 


ortho/para | 


V»^3 rl.7 v-' 




1 


oara 1 


^30.7 w 


CoHnO 


1 


meta 1 


V-.3r1.7vJ 


CaHnO 
>»B n 17 w 


1 


ortho | 




C0H1 -7O 


2 


ortho/para | 


p.u.n 




1 


para | 




CnHnO 


1 


meta 1 




CoHnO 


1 1 


ortho 1 


C4H9O 


C Q Hi 7 0 


2 


ortho/para 


CcHi iO 


C8H17O 


1 


para J 




C 8 H 17 0 


1 


meta j 




C 8 Hi 7 0 


1 


ortho j 




C 8 Hi 7 0 


2 


ortho/para 


C 6 Hi 3 0 


C 8 H 17 0 


1 


para 


C 6 Hi 3 0 


C e Hi 7 0 


1 


meta 


C 6 Hi 3 0 


C B H 17 0 


1 


ortho ! 


C 6 H 13 0 


C 8 Hi 7 0 


2 


ortho/para i 


C 8 Hi 7 0 


C B H 17 0 


1 


para 


C 8 Hi 7 0 


] C 8 H 17 0 


1 


meta 


C 8 Hi 7 0 


C 8 H 17 0 


1 


ortho 


C 8 Hi 7 0 


C 8 Hi 7 0 


2 


ortho/para 


C12H25O 


C 8 H 17 0 


1 


para 
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x 


R* 


n 


Position 


C12H250 


C 8 Hi 7 0 


1 


raeta 


C12H250 


C 8 H 17 0 


1 


ortho 


C12H250 


C 8 Hi 7 0 


2 


ortho/para 


C13H270 


C 8 H 17 0 


1 


para 


C13H270 


C 8 Hi 7 0 


1 


meta 


C13H270 


C 8 Hi 7 0 


1 


ortho 


C13H270 


C 8 Hi 7 0 


2 


ortho/para 


C14H290 


C 8 Hi 7 0 


X 


iJcLX. d 




C 8 Hi 7 0 


1 


meta 




C 8 Hi 7 0 


1 


ortho j 




C 8 Hi 7 0 


2 


ortho/para 


C15H31O 


C 8 Hi 7 0 


1 


para 


Ci *H-*i6 


C 8 Hi 7 0 


1 
1 


meta 

ortho ] 


C1 «;H?i O 

v»x j * J J. w 


C 8 Hi 7 0 
C 8 H l7 0 


2 


ortho/para 




C 8 Hi 7 0 


1 


para 


C-i «H«5-*0 


C 8 Hi 7 0 


1 


meta 




C 8 Hi 7 0 


1 


ortho 




C 8 Hi 7 0 


2 


ortho/para ] 


Ci 1H1 cO 


C 8 Hi 7 0 


1 


para 


C17H35O 


C 8 Hi 7 0 


1 


meta 


C17H35O 


C 8 Hi 7 0 


1 


ortho 


C17H35O 


C 8 Hi 7 0 


2 


ortho/para 


C18H37O 


C 8 H 17 0 


1 


para 


C18H37O 


C 8 H 17 0 


1 


meta 


C18H37O 


C 8 Hi 7 0 


1 


ortho 


C18H37O 


C 8 Hi 7 0 


2 


ortho/para 





10 



15 



21) 



25 



30 



Die ernndungsgemaB zu verwendenden Verbindungen der Formel I bis HI konnen nach der Gleichung 

- 3 ROH 

R l CH 2 R 2 + R 4 NH 2 + R 3 C40R) 3 " ^ 1 



35 



40 



45 



R = CH 3 , C 2 H 5 

durch Xondensation hergestelll werclen, wobei TO bis "R 4 die oben genannte Bedeutung haben. ^^ hvlnrthnfor 

Beispielsweise ergibt die Umselzung von 2,4-Pentandion mil Anthranilsaure-a-ethylhexylester und Thethylorthofor- 
miat die Verbindung 24 in Tabelle 2. . . , , lf , A1>n!U 

Die Uchtschutzmittel enthaltenden kosrnetischen und pharmazeutischen Zubereitungen sind in der Regel auf der Ba- 
sis eines lYagers, der mindestens eine Olphase enlhalt Es sind aberauch Zubereitungen allein auf w^n^Ba^sbei 
Verwendung von Verbindungen mil hydrophilen Substituenten mogbch. DemgemaB kommen Ole, Ol-in-Wasser- und 
Wasser-in-Ol-Euiulsionen, Crenies und Paslen, Lippenschulzslirunassen cxler fellfreie Oele in BelrachL 

Solchc Sonncnschuizpraparatc konnen dcmgcmaB in flussigcr, pastoscr odcr fcslcr Form vorhegen, bcispickwcisc als 
Wasser-in-Ol-Cremes, OUn-Wasser-Cremes und -Louonen, Aerosol-Schaumcremes, Gele, Ole. Fettsufte, Puder. 5>prays 
oder alkobolisch-wafirigeTjOtionen. _ , . . t ri:;*^^. 

Ubhche Olkomponenten in der Kosmetik sind beispielsweise Paraffinol. GlycerylsteanO, Isopropyta^sUU Dusopr^ 
pyladipai. 2-Emylhexansaurecetylstearylester. hydriertes Polyisobuten, Vaseline, (jjprylsaure/C.apniisaure-Tnglycende, 
mikrokristallines Wachs, Lanolin und Stearinsaure. . 

tibliche kosmetische Hilfsstoffe, die als Zusaize in Betracht kommen kdnnen sind * B - C^L* 3 ^.^™ 
Wachse, StabiUsatoren, Vcriickungsraittel, biogene Wirkstoffe, Pilrnbildner Duftstoffe, 

KonservierungsnuUel, Pigmente, Elekirolyle fc. B. Magnesiumsulfal) und pH-Regubaoren. Als Co-Einul«auw^ kom- 
mcn vorzugsweisc bekannte W/O- und dancben auch O/W-Emulgatomn wic ctwa Polyglyccnncstcr, 
teilveresterte Glyceride in Betracht 'IVpiscbe Beispiele fur Kette sind Glyceride; ak Wachse sind u. a. Bienenwach^ P^"- 
affinwachs oder Miktowach.se gegebenenfalls in ^Combination mil hydrophilen Wachsen 7.u nennen Ate ^ ,1 .» <£>ren 
konnen Metallsalze von Fettsauren wie z. B. Magnesium-, Aluminium- und/oder Zinkstearat eingesetzt werden. Geeig- 
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elsweise vemetzte Poly aery Is auren und dcren Dermi^P< 



nete Verdickungsmittel sind tSBPTelsweise vcmetzte Poly aery Is auren und deren DerivffeT Polysaccharide, insbesondere 
Xanthan-Gum, Guar-Guar, Agar- Agar, Alginate und TVl osen » Carboxymethylcellulose und Hydroxyethylcellulose, fer- 
ner Fettalkohole, Monoglyceride und Fettsauren, Polycrylale, Polyvinylalkohol und Polyvinylpyrrolidon. Unter bioge- 
nen Wirkstoffen sind beispielsweise Pflanzenextrakte, EiweiBhydrolysate und Vitaminkomplexe zu verstehen. Ge- 

5 brauchliche Filmbildner sind beispielsweise Hydrocolloide wie Chitosan, mikrokristallines Chitosan oder quatemiertes 
Chilosan, Polyvinylpyrrolidon, Vinylpyrrolidon-Vinylaceuit-Copolyuierisale, Polyuiere der Acrylsaurereihe, quaternary 
Ccllulosc-Dcrivatc und ahnlichc \fcrbindungcn. Als Konscrvicrungsmittcl cigncn sich beispielsweise Formaldchydlo- 
sung, p-Hydroxybenzoat oder Sorbinsaure. Als Perlglanzniittel kommen beispielsweise Glycoldistearinsaureester wie 
Rthylenglycoldistearat, aber auch Fettsauren und FetLsauremonoglycolester in Betracht. Als Farbstoffe konnen die fur 

10 kosmetische Zwecke geeigneten und zugelassenen Substanzen verwendet werden, wie sie beispielsweise in der Publika- 
tion "Kosmetische Farbemitter der Farbstoffkoimmission der Deutschen Forschungsgemeinschaft, veroffentlicht im 
Verlag Chemie, Weinheim, 1984, zusammengestellt sind. Diese Farbstoffe werden ublicherweise in Konzentration von 
0,001 bis 0,1 Gew.-%, bezogen auf die gesamte Mischung, eingesetzt. 

Der Gesamtanteil der Hilfs- und Zusatzstoffe kann 1 bis 80, vorzugs weise 6 bis 40 Gew.-% und der nicht waBrige An- 

15 leil ("Aku vsubstanz") 20 bis 80, vorzugsweise 30 bis 70 Gew.-% - bezogen auf die Miltel - belragen. Die Herslellung 
der Mittcl kann in an sich bekannter Wcisc, d. h. beispielsweise durch HciB-, Kalt-, HciB-HciBflCalt- bzw. PIT-Emulgic- 
rung erfolgen. Hierbei handelt es sich um ein rein mechanisches Verfahren, eine chemische Keaktion rindet nicht statt 
SchlieBlich k6nnen weitere an sich bekannte im UV-A-Bereich absorbierenden Substanzen mitverwendet werden, so- 
fern sie im Gesamtsystem der erfindungsgemaB zu verwendenden Kombination aus UV-B und UV-A-Filter stabil sind. 

20 ( jegenstand der vorliegenden Erfindung sind weiterhin kosmetische und pharmazeutische Zubereitungen, die 0,1 bis 
10 Gew.-%, vorzugsweise 1 bis 7 Gew.-%, bezogen auf die gesamte Menge der kosmetischen und pharmazeutischen Zu- 
bereitung, eine oder mehrere der Verbindungen der Formel I zusammen mil an sich fttr kosmetische und pharmazeutische 
Zubereitungen bekannten, im UV-B-Bereich absorbierenden Verbindungen als Lichtschutzmittel enthalten, wobei die 
Verbindungen der Formel I in der Regel in geringerer Menge als die UV-B-absorbierenden Verbindungen eingesetzt wer- 

25 den. 

Der groBte Teil der Lichtschutzmittel in den zuni Schutz der menschlichen Hpidermis dienenden kosmetischen und 
pharmazeutischen Zubereitungen bestcht aus Verbindungen, die UV-Licht im UV-B-Bcrcich absorbicrcn d. h. im Be- 
reich von 280 bis 320 nm. Beispielsweise betragt der AnteiL der erfindungsgemaB zu verwendenden UV- A- Absorber 10 
bis 90 Gew.-%, bevorzugt 20 bis 50 Gew-% bezogen auf die Gesamtmenge von UV-B und UV-A- absorbierenden Sub- 
30 stanzen. 

Als I JV-B-Filtersubstanzen, die in Kombination mit den erfindungsgemaB zu verwendenden Verbindungen der Formel 
I angewandt werden, kommen beliebige UV-B-Filtersubstanzen in Betracht. Beispielsweise sind zu nennen: 
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|Nr. IS toff 



I CAS -Nr. 
(=Saure) 



~1 [4 -Aminobenzoesaure 



150-13-0 



3- (4 "Trimethyl ammonium) -benzyl idenbornan -2 -on- 
line thylsulf at 



152793-97-2 



[3,3, 5 -Tr imethyl - cyclohexyl - sal icylat 
(Homosalatum) 



1118-56-9 



2 - Hydroxy - 4 -methoxy-benzophenon 
(Oxybenzonum) 



1131-57-7 



5 2 - Phenylbenz imidazol - 5 - sul f ons aure und ihre 
Kalium-, Natrium- u. Triethanolaminsalze 



3 3' - (1 4 - Phenyl endi - 

m4thin) 'bis (7,7- dimethyl - 2 -oxobicyclo [2.2.1] hep- 
tan- l-methansulfonsaure) und ihre Salze 



90457-82-2 



113010-52-9 



7 4 -Bis (polyethoxy) amino -benzoesaurepo lye thoxy- 
ethylester 



8 4- Dimethylamino-benzoesaure-2-ethylhexylester 

9 1 Salicylsaure-2 - ethylhexyl ester 



1 21245-02-3 
,118-60-5 



10 |4-Methoxy -zimtsaure-2-isoamylester 

11 1 4 -Methoxy- zimtsaure- 2 -ethylhexylest^ 



1 7/6/7-10-2 
l 5466-77-3 



12 2 - Hydroxy - 4 -methoxy-benzophenon- 5 - sulf on- 
(Sulisob enzonum) und das Natriumsalz 

13 13- (4* -Sulfo)benz yliden-bornan-2-on und Salze 

14 |3- (4' -Methyl)benzyliden-bornan-2-on 



4065-45-6 



58030-58-6 



136861-47-9 



15 I 3 - Benzyl idenbor nan - 2 - on __ _________ 

16 1- (4* -is opropylphenyl) -3 -phenylpropan- 1, 3 -^ion 

17 1 4 - isopropylbenz ylsalicylat 

18 2,4,6-TriaJ-ilin- (o- 
1 carbo - 2 * - ethylhexyl-1' -oxy) -1, 3 , 5- triazin 



I 63260-25-9 
j 94 134-93^7" 
I 88122-99-0 



19 



21 



l3- lmidazol-4-yl-acrylsaure und ihr Ethylester 
J - Cy a no - 3 , 3 -diphenylacrylsaureethylester 
2 -Cyano- 3 , 3 - diphenyl aery Is aure - 2 ' - ethylhexyl - 



104-98-3* 



5 232-99-5 
16197-30-4 



I ester 



22 |Menthyl-o-aminobenzoate oder: 

5-Methvl-2- (1-methylethyl) -2 -aminobenzoate 



1 134-09-8 



23 I Glyceryl p-aminobenzoat oder: 

4 - Aminobenzoesaure - 1 -glyceryl - ester 



1136-44-7 



24 



2,2' -Dihydroxy-4 -methoxybenzophenon (Dioxyben- 



131-53-3 



zone) 



25 



2 -Hydroxy - 4 - methoxy- 4 -me thylbenzophenon (Mexo - 



Inon) 



26 1 Triethanolamin Salicylat 



, 1641-17-4 



12174-16-5 



27 Diroethoxyphenylglyoxalsaure o 

I _ . ... n ksmrl>n1vnxal- 



oder : 



3 , * - ^ i mPhhoxv-phenyl -glyoxal - saures Natrium 



28 



3 - (4'Sulfo)benzyliden-bornan-2-on und seine 



56039-58-8 



Salze 
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SchlieBlich sind auch m^^^Kerte Pigmente wie Titandioxid und Zinkoxid zu ^^B- 

Zum Schutz menscrdicber^Rare vor trV-Strahlen konnen die erfindungsgemaBe^Tichtschutzmittel der Formel I in 
Shampoos, Lotionen, Gelen oder Emulsionen in Konzentrationen von 0,1 bis 10 Gew.-%, bevorzugt 1 bis 7 Gew.-% ein- 
gearbeitet werden. Die jeweiligen Formulieningen konnen dabei u. a. zum Waschen, Farben sowie zum Frisieren der 
5 Haare verwendet werden. 

Die erfindungsgemaB zu verwendenden Verbindungen zeichnen sich in der Regel durch ein be senders hohes Absorp- 
tionsvermogen im Bcrcich der UV-A-Strahlung mit scharfcr Bandcnstmktur aus. Wcitcrhin sind sic gui in kosmctischen 
Olen loslich und lassen sich leicht in kosmetische Formulierungen einarbeiten. Die mit den Verbindungen I bergestellten 
Emulsionen zeichnen sich besonriers durch ihre hohe Stabilitat, die Verbindungen T selber durch ihre hohe Photostabilitat 
10 aus, und die mit I hergestellten Zubereitungen durch ihr angenehmes Hautgefuhl aus. 

(jegenstand der Erfindung sind auch die Verbindungen der Formel I zur Verwendung als Medikament sowie pharma- 
zeutische Mittel zur vorbeugenden Behandlung von Entziindungen und AUergien der Haul sowie zur Verfautung be- 
stimmter Hautkrebsarten, welche eine wirksame Menge mindesiens einer Verbindung der Formel I als Wirkstoff enthal- 
ten. 

15 Das erfindungsgemaBe phannazeulische Mittel kann oral oder lopisch verabreichl werden. Fur die orale \ferabrei- 
chung licgt das pharmazcutischc Mittel in Form von u. a. Pastillcn, Gclatinckapscln, Dragccs, als Sirup, Losung, Emul- 
sion oder Suspension vor. Die topische Anwendung der pharmazeutischen Mittel erfolgt beispielsweise als Salbe, 
Creme, Gel, Spray, Tj6sung oder T motion. 

20 Beispiele 

I. Herstellung 

Beispiel 1 

Allgemeine Vorschrift (fur die Verbindung der Nr. 1 der Tabelle 2) 



25 



0,1 mol p-Aminobenzoesaure-2-ethylhexylester, 0,1 mol Pivaloylacetonitrii und 0,1 mol Triethylorthoformiat wurden 
in 100 ml Diethylenglykol 2 h auf 120°C erhilyx, wobei Ethanol abdestilliert wurde. Nach Abkiihlung auf 80°C wurde 
30 mit Wasser versetzt und vom ausgefallenen Niederschlag abfiltriert. Anschliefiend wurde aus Petrolether umkristallisiert. 
Man erhielt in 80%iger Ausbeute Verbindung 1 der Tabelle 2. 

Beispiel 2 

35 0,1 mol Anlhranilsaure-2-ethylhexylesLer, 0,1 mol 2,4-Pentandion und 0,1 mol Triethylorthofonitial wurden in 100 ml 
Diethylenglykol 2 h auf 120°C crhitzt, wobei Ethanol abdestilliert wurde. Nach Abkiihlung auf 80°C wurde mit Wasser 
versetzt und vom ausgefallenen Niederschlag abfiltriert. AnschlieBend wurde aus Petrolether umkristallisiert. Man er- 
hielt in 70%iger Ausbeute Verbindung 24 der Tabelle 2. 

40 Beispiel 3 

0,1 mol m-Tbluidin, 0,1 mol Pivaloylacetonitrii und 0,1 mol Triethylorthoformiat und 1 g Zinkchlorid wurden in 
100 ml Diethylenglykol 2 h auf 120°C erhitzt, wobei Ethanol abdestilliert wurde. Nach Abkiihlung auf 80°C wurde mit 
Wasser versetzt und vom ausgefallenen Niederschlag abfiltriert. AnschlieBend wurde aus Petrolether umkristallisiert. 
45 Man erhielt in 70%iger Ausbeute Verbindung 2 der Tabelle 2. 

Weitere so hergestellte Verbindungen sind in Tabelle 2 angegeben. 
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TabeUc 2 




HN' 



^CH 3 

* CO C— CH 3 

^CH 3 



Nr. 


R 1 


ur\ax 1 


2 1 ! I 


1) 


4-COOC 8 H 17 


1) 


346 


860 1 


2) 


3-CH 3 


338 


978 j 


3) 


4-OCH3 


348 


841 1 


4) 


4-tert,C 4 H 9 


342 


888 j 


5) 


4-11-C4H9 


342 


884 | 


6) 


4-CONHC 8 H 17 1} 


346 


773 J 


7) 


4-iso-C 3 H 7 


342 


903 ] 


8) 


4-n-C 3 H 7 


342 


918 1 


9) 


2-COOC 8 Hi 7 


1) 


348 


717 


10) 


2-CN 


338 


995 J 


11) 


2-COOC 15 H 3 i(iso) 


346 


583 


12) 


3-iso OC 3 H 7 


340 


829 


13) 


2-COO y x N^H(C 2 H 4 OH) 3 


346 


667 (wassex) J 


14) 


2,5-Di-OCH 3 


362 


491 ! 


15) 


2-COOH 


346 


965 I 


16) 


4-S0 3 * x *HN(C 2 H40H) 3 ! 


340 


666 (Wasser) 


17) 


4-S0 3 ^Na* 


340 


1010 (Wasser) 


18) 


2-OC 2 H s 


352 


876 


19) 


2-COOCH 3 


348 


995 


20) 


2-COOCH 2 CH(CH 3 ) 2 


348 


864 


21) 


2-COOC4H9 


346 


825 


Nr. 


Verbindung 


Xmax 


Ell 


22) 


CH 3 


c=c 

HN^ \ 
1 COC(CH 3 ) 3 

COOC 2 H 5 


380 


768 


23) 


E 


c=c 

CN^ ^COC(CH 3 ) 3 


350 


817 
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/T~\ C= C CRi 
(f HN^ CO C— CH 3 


Nr. 


R 






24) 


H \ COCH 3 
C= 

HN^ X COCH 3 
1 COOC 8 Hi 7 1) 


344 


795 


25) 


H \ .COCH3 

C=C C i 

HN^ X COCH 3 
^ COOC4K9 


344 


938 


26) 


H \ .COCH3 

c==c 

HN COCH3 


336 


1035 


27) 


H v .COCH3 

HN^ COCH 3 
1 

COOC B Hi7 r> 


346 j 


1049 


28) 


H \ .COCH3 

c=c 

H N / X COOC 2 H 5 
^COOCaHi7 11 

O 


346 


757 


29) 


H v .COCH3 
C= 

HN^ X COOCH 3 

<> 

C00C 8 Hi7 2) 


346 


941 
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// * 



C=C ^CH 3 

HN-^ CO C— CH 3 

CH 3 



Nr. 


R 


Xmax 




35) 


H \ r / CN 
C= C 

HN^ COOC 8 H 17 H 

T 

COOC 2 H 5 


332 


1105 


36) 


H ^ CN 
C= 

HN^ COOC 8 H 17 U 
^Jv^C0OCH 3 


336 


752 


37) 


H COOC 2 H 5 

c= 

gjjZ ^ COOC2H5 


336 


890 


38) 


H . COOC 2 H 5 

c=c^ 

gjj/ X COOC 2 H 5 
Jx^COOC 8 H 17 " 


335 ! 


630 


39) 


H COOC 2 H S 

c= 

HN^ N C00C 2 H S 
COOC 8 H 17 1> 


320 


700 
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Allgemeine SBRlvorschrift zur Herstellung von Emulsionen fttr ko^^Ksche Zwecke 



Alle dlldslichen Bestandtcile werden in einem Ruhrkessel auf 85 °C erwarmt. Wenn alle Bestandteile geschmolzen 
sind, bzw. als FlUssigphase vorliegen, wird die Wasserphase unter Homogcnisieren eingearbeiteL Unter Ruhren wird die 
5 Emulsion auf ca. 40°C abgekuhlt, parfiimiert, homogenisiert und dann unter standigem Riihren auf 25°C abgekuhlt. 

Zubcrcitungcn 

Bei spiel 4 

10 

Zusammensetzung fur die Uppenpflege 

ad 100 Eucerinum anhydricum 
10,00 Glycerin 
15 10,00 Tilanium Dioxid 

0,5-10 Verbindung Nr. 1 dcrTabcllc2 
8,00 Octyl Methoxycinnamat 
5,00ZinkOxid 
4,00 Castorol 

20 4,00 PentaerythrithiL Stearat/caprat/Caprylat Adipat 

3,00 Glyceryl Stearat SB 

2,00 Bienenwachs 

2,00 Microkristallines Wachs 

2,00 QuaterniuHi-18 Bentonit 
25 1 ,50 FEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 

Bcispicl 5 
Zusammensetzung fur die TJppenpflege 

30 

ad 100 Eucerinum anhydricum 
10,00 Glycerin 
10,00 'Htanium Dioxid 
0,5-10 Verbindung Nr. 24 der Tabelle 2 
35 8,00 Oclyl Meihoxycinnanial 
5,00 Zink Oxid 
4,00 Castorol 

4,00 Peniaerythrithil Slearat/capral/Caprylat Adipat 
3,00 Glyceryl Stearat SB 
40 2,00 Bienenwachs 

2,00 Microkristallines Wachs 
2,00 Quaternium- 1 8 Bentonit 
1 ,50 FEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 

45 Beispiel 6 

Zusammensetzung fUr Sunblockcr mit Mikropigmcntcn 

ad 100 Wasser 
50 1 0,00 Octy 1 Methoxcinnamat 

6,00 FEG-7-Hydrogenated Castor Ol 
. 6,00 Titanium Dioxid 

0,5-10 Verbindung Nr. 1 der TabeUe 2 

5,00 Mineral Ol 
55 5,00 Isoamyl p-Melhoxycinnamal 

5,00 Propylcn Glycol 

3,00 Jojoba Ol 

3,004-Methylhenzyliden Campher 
2,00 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 
60 1 ,00 Dimethicon 

0,50 FEG-40-Hydrogenated Castor Ol 
0,50 Tocopheryl Acetat 
0,50 Phenoxyethanol 
0,20 EDTA 

65 
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Bcispiel7 

Zusammensetzung fur Sunblocker mit Mikropigmenten 

ad lOOWasscr 

10,00 Octyl Methoxcinnamat 

6,00 FEG-7-Hydrogcnatcd Castor Ol 

6,00 Titanium Dioxid 

0,5-10 Verbindung Nr. 24 der Tabelle 2 

5,00 Mineral Ol 

5,00 Iso amy 1 p-Methoxycinnamat 
5,00Propylen Glycol 
3,00 Jojoba 01 

3 ,00 4-MethylbenzyUden Campher 
2,00 FEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 
1 ,00 Dimcthicon 

0,50 PHG-40-Hydrogenated Castor Ol 
0,50 Tocopheryl Acetat 
0,50 Pbenoxyethanol 
0,20 EDTA 

Beispiel 8 
FelUreies Gel 

ad 100 Wasser 

8,00 Octyl Mcthoxycinnamat 

7,00 Titanium Dioxid 

0,5-10 Verbindung Nr. 1 der Tabelle 2 

5,00 Glycerin 

5,00 PEG- 25 PABA 

1,00 4-Methylbenzyliden Campher 

0,40 Acrylate C10-C30 Alkyl Acrylat Crosspolymer 

030 Imidazolidinyl Urea 

0,25 Hydroxyelhyl Cellulose 

0,25 Sodium Mcthylparabcn 

0,20 Disodium HDTA 

0,15 Fragrance 

0,15 Sodium Propylparaben 

0,10 Sodium Hydroxid 

Beispiel 9 
Felilreies Gel 

ad 100 Wasser 

8,00 Octyl Mcthoxycinnamat 

7,00 Titanium Dioxid 

0,5-1 0 Verbindung Nr. 24 der Tabelle 2 

5,00 Glycerin 

5,00 PEC j- 25 PABA 

1 ,00 4-Methylbenzyliden Campher 

0,40 Acrylate C1O-C30 Alkyl Acrylat Crosspolymer 

030 Imidazolidinyl Urea 

0,25 Hydroxyelhyl Cellulose 

0,25 Sodium Mcthylparabcn 

0,20 Disodium KDTA 

0,15 Fragrance 

0,15 Sodium Propylparaben 

0,10 Sodium Hydroxid 

Beispiel 10 
Sonnencreme (LSF 20) 

ad 100 Wasser 

8,00 Octyl Methoxycinnamat 

8,00 Titanium Dioxid 
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6,00 FEG-7-Hydrogenated ^■wGl 
0,5 10 Verbindung Nr. 1 der Tabelle 2 
6,00 Mineral Ol 
5,00 ZinkOxid 
5 5 ,00 Iso propyl Palmitat 
5,00 Iiiiidazolidinyl Urea 
3,00 Jojoba 01 

2,00 PKG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 
1 ,00 4-Methylbenzyliden Campher 
10 0,60 Magnesium Stearat 
0,50 Tocopheryl Acetat 
0,25 Methylparaben 
0,20 Disodium EDTA 
0,15 Propylparaben 

15 



Bcispicl 11 



Sonnencreme (T«SF20) 
ad 100 Wasser 
2i) 8,00 Octyl Methoxycinnamat 

8,00 Titanium Dioxid 

6,00 PEG-7-Hydrogenated Castor Ol 

0,5-10 Verbindung Nr. 24 der Tabelle 2 

6,00 Mineral Ol 
25 5,00 ZinkOxid 

5,00 Isopropyl Palmitat 

5,00 Imidazolidinyl Urea 

3,00 Jojoba Ol 

2,00 PHG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 
30 1 ,00 4-Methylbenzyliden Campher 

0,60 Magnesium Stearat 

0,50 Tocopheryl Acetat 

0,25 Methylparaben 

0,20 Disodium EDTA 
35 0,15 Propylparaben 

Beispiel 12 
Sonnencreme wasserfest 

40 

ad 100 Wasser 

8,00 Octyl Melhoxycinnamat 

5,00 FEG-7-IIydrogenated Castor Ol 

5,00 Propylene Glycol 
45 4,00 Isopropyl Palmitat 

4,00 Caprylic/Capric '1 riglycerid 

0,5-10 Verbindung Nr. 1 der Tabelle 2 

4,00 Glycerin 

3,00 Jojoba 01 
50 2,00 4-Methylbenzyliden Campher 

2,00 Titanium Dioxid 

1,50 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 

1,50 Dimethicon 

0,70 Magnesium Sulfat 
55 0,50 Magnesium Stearat 

0,15 Fragrance 

Beispiel 13 

60 Sonnencreme wasserfest 



ad 100 Wasser 

8,00 Octyl Methoxycinnamat 
5,00 PEG-7-Hydrogenaled Castor Ol 
65 5 ,00 Propylene Glycol 
4,00 Isopropyl Palmitat 
4,00 Caprylic/Capric Triglycerid 
0,5-10 Verbindung Nr. 24 der Tabelle 2 
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4,00 Glycerin 
3,00 Jojoba Ol 

2,00 4-Methylbenzyliden Camphcr 

2,00 Titanium Dioxid 

1 ,50 FEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 

1 ,50 Dimethicon 

0,70 Magnesium Sulfat 

0,50 Magnesium Stearat 

0,15 Fragrance 

Beispiel 14 
Sonnenmilch (LSF 6) 

ad 100 Wasser 
10,00 Mineral Ol 

6,00 PEG-7-Hydrogenated Castor Ol 

5,00 Isopropyl Palmitat 

3,50 Octyl Methoxycinnamat 

0,5 10 Verbindung Nr. 1 der Tabelle 2 

3,00 Caprylic/Capric Triglycerid 

3,00 Jojoba Ol 

2,00 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 

0,70 Magnesium Sulfat 

0,60 Magnesium Stearat 

0,50 Tocopberyl Acetat 

030 Glycerin 

0,25 Methylparaben 

0,15 Propylparaben 

0,05 Tocopherol 

Beispiel 15 
Sonnenmilch (LSF 6) 

ad 100 Wasser 
10,00 Mineral Ol 

6,00 PEG- 7-Hydrogen alert Castor Ol 
5,00 Isopropyl Palmitat 
3,50 Octyl Methoxycinnamat 
0,5-10 Verbindung Nr. 24 der Tabelle 2 
3,00 Caprylic/Capric Triglycerid 
3,00 Jojoba Ol 

2,00 FEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 

0,70 Magnesium Sulfat 

0,60 Magnesium Stearat 

0,50 Tocophcryl Acetat 

0,30 Glycerin 

0,25 Methylparaben 

0,15 Propylparaben 

0,05 Tocopherol 

Beispiel 16 
Sonnencreme wasserfesl 

ad 100 Wasser 

8,00 Octyl Methoxycinnamat 

5,00 FEG-7-Hydrogenated Castor Ol 

5,00 Propylene Glycol 

4,00 Isopropyl Palmitat 

4,00 Caprylic/Capric Triglycerid 

0,5-10 Verbindung Nr. 17 der Tabelle 2 

0,5-10 Verbindung Nr. 24 der Tabelle 2 

4,00 Glycerin 

3,00 Jojoba Ol 

2,00 4-Methylhenzyliden Campher 
2,00 Titanium Dioxid 
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1 ,50 PEG-45/Dodecyl Gly<^M^olymer 

1 ,50 Dimethicon 
0,70 Magnesium Sulfat 
0,50 Magnesium Stearat 
0,15 Fragrance 

Bcispicl 17 
Sonnenmilch 



ad 100 Wasser 
10,00 Mineral Ol 

6,00 PEG-7-Hydrogenated Castor Ol 
5,00 Isopropyl Palmitat 
15 3,50 Oclyl Melhoxycinnainal 

04-10 Vcrbindung Nr. 1 7 dcr TabcUc 2 
3,00 Caprylic/Capric Triglycerid 
3,00 Jojoba Ol 

2,00 PEG-45/Dodecyi Glycol Copolymer 
20 0,70 Magnesium Sulfat 

0,60 Magnesium Stearat 

0^0 Tocopheryl Acetat 

0,30 Glycerin 

0,25 Melhylparaben 
25 0,15 Propylparaben 

0,05 Tocopherol. 

Patentanspruche 
30 1 . Verwendung von Verbindungen der Formel I 
R 3 \^ ^R 1 



"NH 



^R2 



in der die C=C Doppelbindung in der K oder Z Kontiguration vorliegt und die Variablen folgende Bedeutunc haben: 
R l COOR* COR*, CONRSR 6 a*, 0=S(-RS)=0, 0=S( OR 5 )=0, R 7 0-P ( OR«)=0- 
R 2 COOR 6 COR 6 , CONR 5 R 6 CN, 0=S(-R 6 )=0, 0=S(-OR 6 )=0, R 7 0-P (-OR*)=o! 
40 R 3 Wasserstoff, einen gegebenenfalls substituierten aliphatischen, cycloaliphatischen, araliphatiscben oder aroma- 

tischen Rest mit jeweils bis zu 18 C-Atomen; 

R 4 einen gegebenenfalls substituierten aromatischen oder heteroaromatischen Rest mit 5 bis 12 Ringatomen; 

R 5 bis R 8 unabhangig voneinander Wasserstoff, einen ofTenkettigen oder verzweigten aliphatischen, araliphati- 

schen, cycloaliphatischen oder gegebenenfalls substituierten aromatischen Rest mil jeweils bis zu 18 C-Alomen, 

45 wobei die Variablen R 3 bis R s untereinander, jeweils zusammen mit den KohlenstofTatomen, an die sie gebunden 

sind, gemeinsam einen 5- oder 6-Ring bilden konnen, der gegebenenfalls weiter anelliert sein kann, 
als UV- Filter in kosmctischen und pharmazcutischen Zubcrcitungcn zum Schutz dcr mcnschlichcn Haut oder 
menschlicher Haare gegen Sonnenstrahlen, allein oder zusammen mit an sich fiir kosmetische und pharmazeutische 
Zubereitungen bekannten, im UV-Bereich absorhierenden Verbindungen. 

50 2. Verwendung von Verbindungen der Formel I gemaB Anspruch 1 als UV-A-Filter. 

3. Verwendung von Verbindungen der Formel I gemaB Anspruch 1, wobei R 3 fiir Wasserstoff, R 1 fiir CN, COOR 5 
und COR 5 und R 2 fur CN, COOR 6 und COR 6 stehen, wobei R 5 und R 6 voneinander unabhangig offenkettige oder 
verzweigte aliphatische oder gegebenenfalls substituierte, aromatische Reste mit bis zu 8 C-Atomen bedeuten. 

4. Verwendung von Verbindungen der Formel I gemaB Anspruch 1, wobei R 4 fur gegebenenfalls durch hydrophile 
55 oder lipophile Substituenlen substituierles Phenyl stehL 

5. Verwendung von Verbindungen dcr Formel I gemaB Anspruch 1 , wobei R 4 fur cincn Alkoxyphcnyl- oder Alkox- 
ycarbonylphenylrest steht. 

6. Verwendung von Verbindungen der Formel T gemaB Anspruch 1 , wobei R 4 fiir einen Phenylrest steht, der was- 
serloslich machende Substituenten tragt, ausgewahll aus der Gruppe bestehend aus Carboxylat, Sulfbnat- oder Am- 

60 moniumresten. 

7. Lichtschutzmittel enthaltende kosmetische und pharmazeutische Zubereitungen zum Schutz der menschlichen 
Epidermis oder menschlichen Haare gegen UV-Licht im Bereich von 280 bis 400 nm, dadurch gekennzeichnet, daB 
sie in einem kosmetisch und pharmazeutisch geeigneten Trager, allein oder zusammen mit an sich fiir kosmetische 
und pharmazeutische Zubereitungen bekannten im UV-Bereich absorhierenden Verbindungen, als pholoslabile UV- 

65 Filter wirksamc Mcngcn von Verbindungen dcr Formel I 
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:=c: 



i 



R 4 NH 



R2 



enlhallen, in der die Variablen die Bedeulung gemaB Anspruch 1 haben. 

8. Lichtschutzmirtcl gemaB Anspruch 7, cnthaltcnd als TJV-A-Filtcr Vcrbindungcn dcr Formcl I, wobci R : > fur Was- 
serstoff, R l fur CN, COOR 5 und COR 5 und R 2 fur CN, COOR 6 und COR 6 stehen, wobei R 5 und R 6 gegebenenfalls 
substituierte aliphatische oder aromatische Reste mit bis zu 8 C-Atomen bedeuten. 

9. Lichlschutzmittel gemaB Anspruch 7, enlhaJtend als UV-A-Hlter Verbindungen der Formel 1, wobei R 4 fur ge- 
gebenenfalls durch hydrophile oder lipophile Substituenten substituienes Phenyl stent. 

10. Lichlschutzmittel gemaB Anspruch 7, enthaltend als UV-A-Filter Verbindungen der Formel I, wobei wobei R 3 
fiir WasserstofT, R 1 fUr CN, COOR 5 und COR 5 und R 2 fur CN, COOR 6 und COR 6 stehen und R 4 fur einen Phenyl- 
rest stent, der durch Alkyl-, Alkoxy-, Alkylaminocarbonyl-, Alkoxycarbonylreste, mit jeweils bis zu 20 C-Atomen, 
oder mil Cyan- oder Carboxyreslen, sowie mil wasserloslich machenden Substituenten, ausgewahll aus der Gruppe 
bcstchcnd aus Carboxylat-, Sulfonat- oder Alkylarnmoniumrcstcn, substituicrt scin kann. 

11. Neue Verbindungen der Formel II, 



in der die C=C Doppelbindung in der E oder Z Konfiguralion vorliegl und in der R 4 einen Phenylresl bedeulel, der 
durch einen oder mehrere Alkyl-, Alkoxy-, Alkylaminocarbonyl-, Alkoxycarbonylreste, mit jeweils bis zu 20 C- 
Atomen oder Cyan- oder Carboxyreste, sowie durch wasserloslich machende Substituenten, ausgewahlt aus der 
Gruppe bcstchcnd aus Carboxylat-, Sulfonat- oder Alkylarnmoniumrcstcn, substituicrt scin kann. 
12. Neue Verbindungen der Formel m. 



in der die C=C Doppelbindung in der E oder Z Konfiguration vorliegt und in der R 4 einen Phenylrest bedeutet, der 
durch einen oder mehrere Alkoxyresle mil bis zu 20 C-Alomen oder Alkoxycarbonylreste rail 4 bis zu 20 C-Alo- 
mcn, sowie durch wasserloslich machende Substituenten, ausgewahlt aus dcr Gruppe bcstchcnd aus Carboxylat-, 
Sulfonat- oder Alkylammoniumresten, substituiert sein kann und R 5 eine offenketlige, verzweigte oder cyclische 
Alkyl-, Alkoxy-, oder A lkoxyalkyl gruppe mit jeweils bis zu 18 C-Atomen oder eine Aryloxygruppe bedeutet. 

13. Verbindungen der Formel I zur Verwendung als Arzneimittel. 

14. Pharmazeutische Zubereitung, dadurch gekennzeichnet, dafi sie eine wirksame Menge mindestens einer der 
Verbindung der Formel I nach Anspruch 1 enthalt. 




II 




III 
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